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RESUMO
Nesta dissertação de mestrado é apresentado um estudo detalhado do omporta-
mento magnétio anisotrópio de epiamadas de MnAs residas por feixe de epitaxia
moleular sobre substratos de GaAs(001) e GaAs(111)B. Medidas de magnetização à
temperatura ambiente revelaram que as epiamadas de MnAs tem uma forte anisotropia
magnétia. No aso das epiamadas MnAs/GaAs(001), a direção de magnetização fáil
oorre no plano dos lmes ao longo da direção ristalográa [110℄ dos lmes nos MnAs
que é paralela a direção [110℄ do substrato de GaAs. Observa-se ilos de histerese quase
retangulares om magnetização remanente relativamente alta e ampo oerivo baixo. No
aso das epiamadas MnAs/GaAs(111)B, o plano basal hexagonal do MnAs está ontido
no plano de lme e orresponde a um plano de magnetização fáil. A deformação da
élula unitária do MnAs devido a efeitos de tensão residual é amplamente onheida na
literatura. A diferença nos oeientes de expansão térmia do MnAs e do GaAs ombi-
nado a efeitos de tensão induzida pela apliação do ampo magnétio tornam a transição
de fase magnetoestrutural do MnAs bastante omplexa. Em partiular a oexistênia
das fases ferromagnétia e paramagnétia nessas epiamadas difere signiativamente da-
quela observada no aso do MnAs massivo. É proposto um modelo baseado na rotação
oerente da magnetização para simular os ilos de histerese magnétia de epiamadas de
MnAs em temperaturas ao redor da transição de fase magnetoestrutural. A partir dos
resultados das simulações é demonstrado que as ontribuições das energias magnetoelás-
tias e magnetostritivas para a densidade de energia livre são ruiais para orretamente
desrever a magnetização de ambos os tipos de epiamadas de MnAs. A magnetização
foi obtida para ampos magnétios apliados em diferentes temperaturas e orientações
relativas à rede ristalina do MnAs a partir de proedimentos padrões de minimização
da densidade de energia livre magnétia. Parâmetros fenomenológios foram usados nos
termos de energia de anisotropia magnétia em diferentes temperaturas. Utilizamos omo
variáveis livres nas simulações somente as onstantes de aoplamento magnetoelástias
do MnAs. Os oeientes de aoplamento magnetoelástio obtidos são ompatíveis om
valores previamente medidos para o MnAs e ontribuem signiativamente para os termos
de primeira ordem e segunda ordem da anisotropia magnétia. Os resultados das nossas
simulações são onsistentes também om a manifestação de uma omponente de magneti-
zação fora do plano do lme de MnAs sobre substratos de GaAs(001). Essa omponente
de magnetização perpendiular já foi observada e relatada. O presente modelo india que
ela é induzida por efeitos de tensão durante a oexistênia de fases e que persiste em
temperaturas aima da temperatura de Curie da omponente de magnetização no plano.
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ABSTRACT
In this work we present a detailed study on the anisotropi magneti behavior
of MnAs epilayers grown by moleular beam epitaxy on GaAs(001) and GaAs(111)B
substrates. Room temperature magnetization measurements show that MnAs epilayers
exhibit a strong magneti anisotropy. In the ase of MnAs/GaAs(001)epilayers, the di-
retion of easy magnetization is along the rystallographi axis [110] of MnAs lms whih
is parallel to [110] axis of the GaAs substrate. Almost retangular hysteresis loops are
observed with relatively high remanent magnetization and low oerive eld. In the ase
of MnAs/GaAs(111)B epilayers, the basal plane of hexagonal MnAs lies in the lm-plane
and orresponds to an easy-plane of magnetization. The deformation of the unit ell of
MnAs due to residual stress eets is well-known in the literature. The dierene between
the thermal expansion oeients of MnAs and GaAs ombined with stress eets indued
by appliation of magneti eld results in rather omplex magnetostrutural phase transi-
tion for MnAs. In partiular, the oexistene of ferromagneti and paramagneti phases in
these epilayers diers signiantly from that observed in bulk MnAs. We propose a model
based on oherent rotation of magnetization to simulate magneti hysteresis loops of MnAs
epilayers for temperatures around the magnetostrutural phase transition. Our simula-
tion results demonstrate that magnetoelasti and magnetostritive energy ontributions
to the magneti free energy density are ruial to orretly desribe the magnetization of
both kinds of MnAs epilayers. We obtained magnetization from standard minimization
proedure of the free magneti energy density under applied magneti eld at dierent
temperatures and orientations relative to rystallographi axis of MnAs. Phenomenolo-
gial parameters were used in the magneti anisotropy energies for several temperatures.
As free parameters in our simulations there were used only magneto-elasti oupling and
seond-order anisotropy onstants of MnAs. The magneto-elasti oupling onstants re-
sulting from the simulations are in good agreement with values previously measured for
MnAs and signiantly ontribute to rst- and seond-order magneti anisotropy energies.
Our simulation results are also onsistent with an out-of-plane magnetization omponent
for MnAs on GaAs(001) substrates. Suh out-of-plane magnetization omponent was alre-
ady reported. Our present model indiates that the out-of-plane omponent is indued by
stress during phase oexistene, persisting in temperatures above the Curie temperature
of the in-plane magnetization omponent.
CAPÍTULO 1
Introdução e Motivação
Um grande avanço em direção a uma spintrnia semiondutora eaz é a inte-
gração de lmes ferromagnétios exibindo temperatura de Curie aima da temperatura
ambiente om substratos semiondutores.
Arseneto de manganês (MnAs) é um dos pouos ompostos ferromagnétios que
pode ser resido epitaxialmente sobre superfíies de GaAs e Si [1℄. Filmes ferromag-
nétios de MnAs tem sido estudados a mais de um séulo por apresentar propriedades
interessantes.
Filmes nos de MnAs, dentre os quais MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111), tem
atraído a atenção da omunidade ientía por apresentar:
• resposta magnétia a temperatura ambiente e aima dela [2℄;
• efeito magnetoalório olossal om apliações na área de miroeletrnia [35℄;
• omponente perpendiular de magnetização om apliações em magnetológia [6, 7℄
e armazenamento em memória de diso rígido [8, 9℄;
• resposta magnetoelástia gigante [10, 11℄, sendo importante para possíveis apliações
em transdutores e sensores magnetiamente ativados [11℄;
• apliação omo eletrodo ferromagnétio injetor de orrente polarizada por spin em
GaAs, om o qual tem ompatibilidade de parâmetro de rede e ompatibilidade
químia por não apresentar reatividade interfaial [1214℄.
No entanto, apesar de um séulo de pesquisas, muitas questões ainda estão em
aberto. Entre elas está a desrição de algumas peuliaridades do proesso de magnetização
e da histerese magnétia de lmes nos magnétios. A histerese magnétia de epiamadas
de MnAs foi previamente estudada por outros grupos [15, 16℄, tendo sido modelada para
alguns asos partiulares sem levar em onta a existênia de interações magnetoelástias.
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Um modelo geral apaz de modelar ambas as epiamadas de MnAs, sendo válido para
uma ampla faixa de temperatura e para várias direções ristalográas, ainda não tinha
sido feito até a onfeção do presente trabalho. O suesso de nossa modelagem reside no
fato da inlusão das interações magnetoelástias e o impato da deformação nas urvas
de histerese. O efeito da deformação da rede ristalina nas propriedades estruturais do
MnAs foi tema de trabalhos anteriores [15, 17℄. Reentemente, foi proposta uma omplexa
relação entre a deformação da rede e as propriedades magnétias nos lmes de MnAs e
uma forte dependênia das onstantes magnetoristalinas de primeira e segunda ordem,
K1 e K2, e a Temperatura de Curie da amostra, Tc, no ângulo e fração da omponente
fora do plano [15, 18℄ foi estabeleida. No entanto, neste trabalho exploramos a inuênia
da deformação da rede omo uma fonte de anisotropia magnétia.
Tendo em vista o MnAs exibir tantas propriedades magnétias interessantes para
apliações tenológias, inúmeros estudos vem sendo realizados para desrever e ompre-
ender os efeitos da redução da dimensionalidade em lmes nos, grânulos e aglomerados
de MnAs.
Uma busa pelo tema MnAs na base de dados do Web of Siene, disponibilizada
pela CAPES, revela um resimento aelerado de publiações nos últimos anos. A Fig.
1.1 exibe um gráo do número de artigos publiados sobre MnAs nos últimos 30 anos.
Figura 1.1: Histograma mostrando o número de papers de MnAs publiados por ano.
Um volume tão signiativo de publiações reete o interesse nesse material. Nes-
sas publiações temos tanto modelagens teórias de primeiros prinípios e fenomenológias
sobre as propriedades físias, omo estudos dediados a demonstração de várias apliações
tenológias.
Apesar disso, desonheemos até a presente data apliações tenológias omeriais
baseadas em propriedades magnétias do MnAs.
Nessa dissertação são estudados lmes nos ristalinos de MnAs residos sobre
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substratos de GaAs que preservam om este último relações epitaxiais. Ou seja, apre-
sentam relações de simetria bem denidas entre planos ristalinos das redes ristalinas
hexagonal do MnAs e úbia tipo zinoblenda do GaAs. Nesse aso, os depósitos de MnAs
são denominados epiamadas ou heteroestruturas MnAs sobre GaAs.
Foram investigados dois tipos de epiamadas de MnAs ferromagnétias. O primeiro
tipo são as epiamadas MnAs sobre GaAs(111) que possuem a estrutura hexagonal om
a base hexagonal paralela ao plano ristalino (111) do GaAs. O segundo tipo são as
epiamadas de MnAs sobre GaAs(001) que possuem a estrutura hexagonal do MnAs om
o plano basal perpendiular ao plano (001) do GaAs. Nesse aso, oorre uma deformação
nas distânias interplanares paralelas ao plano dos lmes. A rigor, a rede hexagonal do
MnAs passa a ser ortorrmbia devido aos efeitos de distorção e deformação.
Ambos os tipos de epiamadas MnAs/GaAs estudados nesse trabalho foram res-
idos no laboratório do Dr. Vitor Etgens do Institut de NanoSienes de Paris, uma
unidade mista de pesquisa vinulada ao CNRS e a Université Pierre et Marie Curie.
Nesse trabalho de mestrado foram desenvolvidas modelagens do proesso de mag-
netização das epiamadas de MnAs/GaAs a partir de expressões de energia livre magné-
tia. O nosso modelo, onsistindo de uma implementação do famoso modelo de Stoner-
Wohlfarth, introduz a rotação oerente da magnetização omo o meanismo de histerese
dos nossos lmes. Nossa abordagem é simplória no sentido que dinâmia de paredes
de domínio não são levadas em onta. Consideraremos os termos de energia magnétia
mais relevantes neessários na energia livre magnétia para a obtenção da urva de mag-
netização em função do ampo magnétio apliado e da temperatura, busando sempre
onsistênia om os resultados experimentiais relatados por outros grupos de pesquisa.
Exelente aordo entre as simulações e os ilos de histerese medidos foram obtidos
utilizando-se parâmetros experimentais previamente determinados em outras publiações.
Nesse sentido, a abordagem utilizada é semi-fenomenológia. A inlusão de interações
magnetoelástias se mostraram fundamentais para obter uma desrição onsistente dos
resultados experimentais. Em espeial, um grande aumento das onstantes de magneto-
aoplamento e o apareimento de uma omponente de magnetização perpendiular, ambos
relatados por outros grupos de pesquisa, são onsistentes om a nossa modelagem. Res-
saltamos que o modelo apresentado é o modelo mínimo, sendo que a não inlusão de
qualquer um dos termos ompromete os resutaldos por nós obtidos.
Tanto as amostras utilizadas omo as araterizações magnétias por ténias de
magnetometria foram realizadas independentemente e previamente a esse trabalho de
mestrado.
Nesse trabalho de mestrado foram desenvolvidas e disutidas modelagens e simula-
ções omputaionais. Sempre que possível, expressões algébrias foram deduzidas a partir
da expressão da densidade de energia livre magnétia utilizando os proedimentos padrões
de método de minimização de energia.
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A abordagem semi-fenomenológia permitiu obter uma desrição auto-onsistente
para os proessos de magnetização distintos observados nos dois tipos de epiamadas
de MnAs/GaAs, a saber epiamadas de MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)B, isto é,
epiamadas de MnAs submetidas no plano do lme a tensões ompressivas da élula hexa-
gonal do MnAs ora uniaxiais perpendiular ao plano basal (orrespondendo às epiamadas
de MnAs/GaAs(001) [19℄) e ora biaxiais no plano basal (orrespondendo às epiamadas
de MnAs/GaAs(111)B [13℄).
Esta dissertação foi redigida om a seguinte estrutura de apítulos. Esse Capítulo
1 apresenta a introdução e a motivação do trabalho.
O Capítulo 2 apresenta uma fundamentação teória que desreve a onstrução da
expressão da energia livre magnétia. Além disso, desreve a obtenção das urvas de
magnetização a partir da energia livre magnétia.
O Capítulo 3 desreve as propriedades magnétias e estruturais do MnAs para l-
mes massivos e epiamadas. São disutidos os sistemas MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)
através de uma breve abordagem das relações de epitaxia do MnAs sobre o GaAs para
ada aso. A onguração de domínios para ada sistema e as araterístias peuliares
de ada sistema neessárias para a ompreensão deste trabalho são abordados. É apresen-
tada uma breve desrição de omo epiamadas de MnAs são residas utilizando métodos
experimentais.
O apítulo 4 desreve a onstrução do modelo para simular o omportamento
magnétio de epiamadas de MnAs, juntamente om a metodologia usada, parâmetros
utilizados e os resultados obtidos juntamente om disussões.
O apítulo 5 apresenta as prinipais onlusões obtidas neste trabalho.
O Apêndie A apresenta os nossos resultados para a ontribuição da deformação
da rede ristalina para a anisotropia magnétia de sistemas om simetria hexagonal. Para
destaar da inuênia dos efeitos magnetoelástios frente a simetria ristalina, inluímos
em nossa análise também ligas de Fe-Ga que possem simetria úbia e grandes oeientes
magnetoelástios. Em espeial analisamos estados de deformações assoiados a um estado
de deformação geral e biaxial, efetuando a orreção a anisotropia magnétia da distorção
do parâmetro de rede mediante a apliação de ampo magnétio externo. Apresentamos
também apliações de tais orreções a sistemas reais, mostrando então sua relevânia para
desrever as fontes anisotrópias de sistemas reais.




Neste apítulo apresentaremos a fundamentação teória para a modelagem do pro-
esso de magnetização de epiamadas de MnAs. Começaremos mostrando as fontes de
anisotropia magnétia para um sistema ferromagnétio, em seguida mostraremos onside-
rações teórias sobre o que oorre em tais sistemas sob ação de ampo magnétio externo.
A seguir mostraremos um modelo simples e eaz para desrever a histerese de sistemas
magnétios, o famoso modelo de Stoner-Wohlfarth (SW) [20℄. Tal modelo desreve a
histerese magnétia de um onjunto de partíulas monodomínio não interagente.
2.1 Anisotropia magnétia
Nesta seção apresentaremos as prinipais fontes de anisotropia magnétia e fen-
menos físios relaionados.
Materiais ferromagnétios apresentam uma orientação preferenial para a magneti-
zação espontânea, ou seja, há uma anisotropia magnétia no sistema. Em termos energé-
tios dizemos que existe uma direção mais favorável para o alinhamento da magnetização.
Tal direção favorável pode ser induzida por:
• apliação de ampo magnétio externo,
• manifestação do efeito spin-órbita através de uma anisotropia magnetoristalina,
• efeito desmagnetizante, dependente da geometria da amostra,
• efeitos de deformação magnetomeânia, esta sendo devida a ampos de tensão no
lme,
• efeitos de superfíie, relaionados a dimensionalidade do lme.
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Figura 2.1: Representação da estrutura ristalina hexagonal hp.
Neste apítulo restringimos o estudo da anisotropia magnétia para sistemas om
estrutura ristalina do tipo hexagonal, onforme mostrado na Fig. 2.1, e sistemas om
simetria úbia.
2.1.1 Interação Zeeman
A interação Zeeman, Fz, é a parte da energia livre magnétia que leva em onta
a interação entre o ampo magnétio externo e a magnetização da amostra. Sua origem
físia está no aoplamento do momento magnétio total (spin e orbital) por unidade de
volume do material,
−→
M , om o ampo magnétio,
−→
H [21℄. Ela favoree um alinhamento






Nas oordenadas esférias da Fig. (2.2), a interação Zeeman é esrita omo:
Fz = −MsH [sin θH sin θM cos(φM − φH) + cos θH cos θM ] . (2.2)
Aqui Ms é a magnetização de saturação, θH e θM são os ângulos entre o ampo
externo, H, e a magnetização om respeito ao eixo z, φH e φM são os respetivos ângulos
no plano do lme. Por simpliidade, daqui em diante denotaremos os ângulos esférios
da magnetização, θM e φM , simplesmente por θ e φ.
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Figura 2.2: Magnetização e ampo magnétio externo denidos em termos de oorde-
nadas esférias. θM e φM são os ângulos esférios da magnetização, enquanto que θH e
φH são os ângulos esférios do ampo magnétio apliado.
2.1.2 Anisotropia magnetoristalina
Em materiais ferromagnétios há uma ontribuição magnetoristalina. A origem
físia de tal interação está no aoplamento spin-órbita que é forte o suiente para induzir
uma orientação preferenial para a magnetização.
2.1.2.1 Sistema hexagonal
A Fig. 2.3 mostra urvas de magnetização versus ampo magnétio apliado tí-
pias para determinar a inuênia da magnetoristalinidade do sistema de um sistema
hexagonal. Claramente, o plano basal orresponde a um plano de magnetização difíil. O
obalto metálio é um bom exemplo em que esta situação oorre.
Conforme Mason [22℄, baseado em formalismo tensorial e em simetrias, para um
ristal om estrutura hexagonal é válida até quarta ordem a seguinte expressão para a
energia magnetoristalina, Fc:
Fc = K1 sin
2 θ +K2 sin
4 θ +K3 sin
6 θ +K4 sin
6 θ cos 6φ. (2.3)
Na equação aima K1, K2 e K3 são as anisotropias magnetoristalinas de primeira,
segunda e tereira ordem, respetivamente, enquanto que K4 é um termo de anisotropia
magnetoristalina de quarta ordem que reete a simetria 6 do hexágono no seu plano
basal. Ainda, θ e φ são os ângulos esférios denidos a partir do eixo  do hexágono (ou
paralelamente ao eixo [0001], onforme mostrado na Fig. 2.1)
No entanto para uma desrição adequada do omportamento magnétio usamos
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Figura 2.3: Curva de histerese típia para o Co om simetria hexagonal. A urva
de histerese ao longo da direção [0001] mostra laramente que tal direção orresponde a
direção fáil do sistema, sendo neessário ampos da magnitude de pouos Oe para saturar
a magnetização ao longo desta direção. A urva de histerese ao longo da direção [1010]
mostra que tal direção é magnetiamente difíil, ou seja, preisamos de ampos grandes,
da ordem de 1 T, para alinha a magnetização ao longo de tal eixo.
termos até segunda ordem:
Fc = K1 sin
2 θ +K2 sin
4 θ. (2.4)
É interessante analisar o que oorre quando os valores de K1 e K2 relativamente
mudam. Quando K1 é muito maior que K2, dizemos que o sistema possui uma anisotropia
uniaixial (ou seja, proporional a sin2 θ). Se K1 < 0, então a direção preferenial de
alinhamento da magnetização oorre no plano θ = π/2. Se K2 é onsideravelmente
maior que K1, logo a anisotropia do sistema tem uma ontribuição onsiderável de uma
anisotropia biaxial. Nesse aso, se K2 < 0 há uma tendênia da magnetização estar
espontaneamente alinhada a θ = π/4. Um regime interessante é quando K1 ≤ −2K2 que
signia que a magnetização espontaneamente está alinhada em um one ujo ângulo om




A anisotropia magnetoristalina em primeira e segunda ordem para um sistema
om simetria úbia é dada por:
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Figura 2.4: Curvas de histerese típia para o Ni om simetria úbia. As urvas de
histerese medidas ao longo das direções [111], [110] e [100] orrespondem às direções de
magnetização magnetiamente fáil, intermediária e difíil, respetivamente.























aqui αi são os ossenos diretores, om α1 = sin θ cosφ, α2 = sin θ sin φ e α3 = cos θ; K1,c
e K2,c são as onstantes de anisotropia magnetoristalina em primeira e segunda ordem,
respetivamente. Normalmente, só o primeiro termo da equação 2.5 é neessário para
uma boa desrição de um sistema úbio.
A Fig. 2.4 mostra urvas de histerese típias para um sistema om simetria úbia.
2.1.3 Anisotropia de Superfíie
Em lmes nos existe uma ontribuição à anisotropia que surge da quebra de
simetria de translação na interfae, denominada anisotropia de superfíie ou interfae
[21, 23, 24℄. Efeitos de superfíie, que são devidos ao tamanho reduzido de uma das
dimensões do lme, podem inueniar na anisotropia de um sistema magnétio. Em
termos energétios aresenta-se na energia livre uma energia por unidade de volume, Es,
dada por:






Na expressão aima Ks é a onstante de anisotropia superial para fora do plano e t é a
espessura do lme.
A anisotropia de superfíie em lmes nos tem apliação em gravação magnétia,
pois ela pode induzir uma magnetização perpendiular, permitindo o uso de mídias de
gravação perpendiular que admitem maior densidade de bits por trilhas.
2.1.4 Anisotropia de forma
A anisotropia de forma é uma anisotropia essenialmente devida a geometria da
amostra. Quando magnetizamos uma amostra em uma erta direção, dentro do próprio
material, é induzido um ampo antiparalelo à direção da magnetização, o qual é produzido
pelos pólos na sua superfíie. Como este ampo se opõe à magnetização, seu efeito é de
desmagnetizar a amostra [23℄.
Tomando omo uma simples aproximação que o ampo desmagnetizante, Hd, de-
pende da geometria e da magnetização [21, 25℄, esrevemos: Hd = −NdMs. Aqui Ms é a
magnetização de saturação e Nd é o fator desmagnetizante em uma dada direção.
Então, uma energia magnetostátia assoiada à interação entre a magnetização e o
ampo desmagnetizante é armazenada no sistema, denominada energia desmagnetizante,














Os álulos dos fatores desmagnetizantes podem ser feitos analitiamente para
alguns asos que serão analisados.
2.1.4.1 Esferóide prolato
Um modelo simples para desrever o fator desmagnetizante de uma amostra om
dimensões a, b e , om c >> a = b é tratá-la omo um esferóide prolato onforme
mostrado na Fig. 2.5.











r2 − 1)− 1
)
, (2.8)
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Figura 2.5: Um elipsóide de dimensões a, b e .




aqui r = c/a.
2.1.4.2 Prisma retangular
O fator desmagnetizante para um prisma retangular (ver Fig. 2.6) de lados a, b e
 foi alulado por A. Aharoni [27℄.
Figura 2.6: Prisma retangular de dimensões a, b e .





ln(1 + p2) + p ln p+ 2 arctan(1/p)
]
, (2.10)
Na = 4π −Nb. (2.11)
Nas equações aima se a > b então p = a
b
.
Tanto a aproximação de esferóide prolato omo prisma retangular são omumente
usados no aso de lmes nos ferromagnétios. No aso partiular do MnAs om estrutura
domínios om padrão de stripes, os fatores desmagnetizantes de um prisma retangular
mostram-se mais adequados para o uso.
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2.1.5 Overskewing de ilos de histerese magnétia
Uma maneira de avaliarmos a inuênia do ampo desmagnetizante no ilo de
histerese magnétia é representar por meio de um gráo a resposta magnétia M (ou
a orrente magnétia J ) em função de H − Hd, onde Hd é a ontribuição do ampo
desmagnetizante ao ampo de anisotropia HK . Se Nd for o fator desmagnetizante na
direção ao longo da qual o ilo de histerese está sendo medido, então, sua ontribuição
para o ampo de anisotropia é Hd = NdMs. Assim, oloamos em um gráo M ×
(H −Hd), e analisamos o ilo de histerese resultante.
Figura 2.7: Exemplos de Overskewing (artefato de distorção ou arrastamento) dos
ilos de histerese [28, 29℄. Figura adaptada de [28℄.
A Fig. 2.7 mostra os asos possíveis resultantes do arrastamento das urvas de
histerese. Por exemplo a Fig. 2.7(a) mostra um ilo de histerese omo ele é medido,
ou seja, sem desontarmos a atuação do ampo desmagnetizante da amostra. Levando
em onta a atuação do fator desmagnetizante no ilo de histerese, a Fig. 2.7(b) mostra
um sobrearrastamento do ilo de histerese, fazendo om que o ilo de histerese tenha
uma suseptibilidade magnétia negativa. Por sua vez, a Fig. 2.7() mostra o resultado
de um arrastamento que deixa o ilo de histerese retangular. Neste aso, o fator des-
magnetizante, D, é apaz de expliar ompletamente a anisotropia do sistema [28, 29℄.
O sobrearrastamento (ou do inglês Overskewing) que oorre na Fig. 2.7(b) não faz
sentido, pois isto implia que a suseptibilidade de um material ferromagnétio assuma
valores negativos [29℄. Então, há duas possibilidades para expliar o oorrido:
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• estamos superestimando a ontribuição desmagnetizante;
• não está sendo levada em onta uma outra ontribuição ao ampo interno, forte e
que se opõe ao ampo desmagnetizante.
2.1.6 Magnetoelastiidade e magnetostrição
Um material ferromagnétio quando submetido a um ampo magnétio externo
pode ter suas dimensões alteradas devido a forças de origem magnetoelástias e magne-
tostritivas.
A energia magnetoelástia orresponde à parte da energia de um ristal que emerge
da interação entre a magnetização e a deformação da rede ristalina. Quando o sistema não
está deformado a energia magnetoelástia é denida omo sendo nula [30, 31℄. Juntamente
om a energia magnetoelástia, em um lme no, temos uma energia elástia, a qual é
puramente devida a efeitos de deformação da rede ristalina. O equilíbrio entre as energias
magnetoelástias e elástias é o responsável por várias ongurações de domínio intrínsias
em sistemas magnétios.
Magnetostrição oorre devido a dependênia da energia de anisotropia om a
deformação da rede ristalina de tal modo que o equilíbrio estável do ristal está numa
onguração deformada.
2.1.6.1 Sistema hexagonal
De aordo om Brantley [32℄ para um sistema om simetria hexagonal a energia



























(c11 − c12)ǫ26, (2.12)





− 1)ǫ1 + α22ǫ2 + α1α2ǫ6
]




+B4(α2α3ǫ4 + α1α3ǫ5). (2.13)
Aqui α1, α2 e α3 são os ossenos diretores om respeito a eixo  (ou o eixo [0001], ver
Fig. 2.1) da rede hexagonal, ǫi representa a deformação da rede na notação de voigt, cij e
Bi denotam as onstantes elástias e os aoplamentos magnetoelástios, respetivamente.
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2.1.6.2 Sistema úbio


























+ c12 (ǫ1ǫ2 + ǫ2ǫ3 + ǫ1ǫ3) , (2.14)
e a energia magnetoelástia é [30℄:












+B2 (α1α2ǫ6 + α2α3ǫ4 + α3α1ǫ5) . (2.15)
Aqui α1, α2 e α3 são os ossenos diretores om respeito a eixo  da rede úbia, ǫi
representa a deformação na notação de voigt, cij e Bi denotam as onstantes elástias e
os aoplamentos magnetoelástios, respetivamente.
2.1.6.3 Regime não-linear dos aoplamentos magnetoelástios
O valor dos aoplamentos magnetoelástios para lmes nos pode diferir do valor
enontrado para lmes massivos, sendo que até mesmo o sinal pode mudar. Tal disre-
pânia pode ser devida a efeitos de superfíie ou efeitos de tensão de segunda ordem.
Reentemente, uma teoria não-linear foi proposta para expliar tal omplexa de-
pendênia om a deformação de segunda ordem. Se efeitos de superfíie são importantes
então esrevemos: Btf = Bbulk +
Bs
t
. Na igualdade anterior Btf e Bbulk são os aoplamen-
tos magnetoelástios para lme no e massivo, respetivamente, t é a espessura do lme e
Bs é a ontribuição de superfíie para o aoplamento magnetoelástio. Agora, se o efeito
de tensão é importante para avaliar efeitos não lineares, esrevemos: Btf = Bbulk +Diǫi;
na igualdade anterior, Btf e Bbulk são os aoplamentos magnetoelástios para lme no
e massivo, respetivamente, ǫi é a deformação na notação de Voigt e Di é a orreção de
primeira ordem para o aoplamento magnetoelástio de lme no.
2.1.7 Efeitos de segunda-ordem
Em geral, para termos um bom modelo para a histerese magnétia, temos que usar
termos de segunda ordem na energia livre magnétia. Como menionado anteriormente,
um termo de ordem superior pode ser oriundo da energia magnetoristalina, denominado
K2.
Contribuições de segunda ordem podem ter origem de diferentes fontes, omo por
exemplo da energia magnétia e magnetostritiva, as quais estão assoiadas à tensão.
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Abordaremos as orreções que provém de efeitos de segunda ordem na energia magneto-
elástia e magnetostritiva.
2.1.7.1 Distorção hexagonal e ortorrmbia
Uma abordagem para derivar uma fórmula da ontribuição de segunda ordem foi
efetuada por Mason [22℄. Conforme disutido em tal trabalho, tal ontribuição provém da
mudança da posição de equilíbrio das posições atmias quando ampo magnétio externo
é apliado. Então, tal deformação da rede ontribui de forma a alterar a energia livre total
do sistema.
No mesmo trabalho, Mason derivou a ontribuição da tensão induzida por ampo
para a anisotropia magnétia para sistemas om diversas estruturas ristalinas. Em geral,
tais ontribuições tem uma dependênia da forma α2i e α
4
i onde αi são os ossenos diretores
e i = 1, 2, 3. Como tratamos tais orreções omo termos de segunda ordem na energia livre
magnétia, desprezamos as ontribuições em primeira ordem pois elas são proporionais
a ǫ2i , onde ǫi é a deformação na notação de Voigt.





sin2 θ cos2 φ para uma rede om estrutura hexagonal e ortormbia, respetivamente.
2.1.8 Tensão induzida por ampo magnétio
A inuênia do ampo magnétio externo na tensão pode ser determinada por
experimentos de magnetometria. O fenmeno físio que relaiona apliação de ampo
magnétio externo e tensão induzida em uma amostra ferromagnétia é denominado de
Tenionamento induzido por ampo (ou do inglês eld-indued stress). Tal fenmeno
é deorrente das interações magnetoelástias e elástias em um lme ferromagnétio e sua
manifestação se dá a partir de uma apreiável deformação magnetomeânia no sistema.
Ainda, se os aoplamentos magnetoelástios da amostra são relevantes, notamos que a
tensão medida ao longo de uma dada direção pode ser aumentada de ordens de grandeza
apliando ampo magnétio, onforme mostrado na Fig. 2.8.
Fisiamente o que aontee é que ao submetermos um lme no a um ampo
magnétio externo, induzimos uma deformação magnetomeânia e, omo o lme está
xo ao substrato, uma tensão induzida por ampo é observada [33, 35℄.
Um método de determinar experimentalmente a tensão induzida por ampo são
os experimentos de magnetometria de haste vibrante (em inglês CBM, que signia Can-
tilever Beam Magnetometry) [33, 35℄. Assim, por meio da energia magnetoelástia e
magnetostritiva, seguindo a disussão em [35℄ podemos determinar para uma rede he-
xagonal as seguintes relações entre a tensão induzida, aoplamentos magnetoelástios e
onstantes magnetoelástias [33, 35℄:
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Figura 2.8: Nesta gura é demonstrado o fenmeno físio de eld-indued stress, no
qual a tensão medida ao longo de uma dada direção pode ser aumentada de ordens de










= −B1 − B3(1− c12/c11). (2.17)




orresponde a diferença em tensão mag-
netostritiva medida ao longo do eixo fáil para saturar a magnetização da amostra ao
longo da direção b (isto é, fora do plano, denotado por [001]) e ao longo do eixo a (isto






2.1.9 Contribuição da deformação da rede ristalina induzida por
ampo magnétio para a anisotropia magnétia
Kittel em seu famoso artigo publiado em 1949 [30℄ sugeriu que a deformação da
rede ristalina induzida por apliação de ampo magnétio aparentemente ontribui para
a anisotropia magnétia de um dado sistema magnétio. Se as determinações experimen-
tais da energia de anisotropia pudessem ser efetuadas mantendo-se as dimensões da rede
ristalina onstantes, então a existênia da magnetostrição não teria efeito direto no re-
sultado da medida da anisotropia. Contudo, na prátia mede-se a anisotropia a onstante
tensão, logo a rede pode se deformar devido a ação de forças magnetoelástias.
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O proedimento desrito por Kittel é simples. Ele sugere que as deformações da
rede ristalina, ǫi, são tais que, para um lme massivo, elas minimizam a energia livre
magnétia total do sistema (
∂F
∂ǫi
= 0). Também é sugerido que tal deformação ontribui
para a anisotropia total e expressões analítias são obtidas e disutidas em tal trabalho.
Nesta dissertação analisamos a ontribuição da deformação da rede ristalina indu-
zida por ampo magnétio para a anisotropia para sistemas hexagonais e úbios, sujeitos
a estado de deformação geral e biaxial e apliaremos tais resultados para alguns reais.
Tais análises são feitas no Apêndie A.
2.1.10 Modelo de Stoner-Wohlfarth
O Modelo de Stoner-Wohlfarth (SW) é o modelo mais simples que é suiente-
mente adequado para desrever a físia do magnetismo de grãos ferromagnétios que são
pequenos ao bastante para ser bem desrito por um modelo de domínios magnétios sim-
ples [20, 36℄. Tal modelo não inlui a dinâmia de paredes de domínio magnétias, mesmo
assim tem sido apropriado, mediante a implementações, para a modelagem de um sistema
ferromagnétio.
Para ilustrar o modelo de Stoner-Wohlfarth onsideramos a magnetização M de
uma amostra submetida a duas forças que ompetem para alinhá-la em presença de um
ampo magnétio externo: uma é devida a uma anisotropia uniaxial denotada por K
que favoree uma erta direção e a outra é devida a um ampo magnétio externo H.
A magnetização da amostra é onsiderada igual a magnetização de saturação denotada
por Ms. A magnetização medida na direção do ampo magnétio apliado evolui em um
espaço bidimensional (veja Fig. 2.9), sendo araterizada por um ângulo θ que Ms faz
om o eixo de anisotropia. Aqui φ é o ângulo que o ampo magnétio externo faz om o
eixo de anisotropia (veja Fig. 2.9). Então, a densidade de energia livre total é dada por:
E = K sin2 θ −HMs cos(θ − φ). (2.18)
Na equação aima K é a onstante magnetoristalina de primeira ordem. É in-
teressante analisar a equação aima a ampo nulo (H = 0). A magnetização prefere se
alinhar na direção que a energia livre total magnétia é mínima. A energia é mínima
em θ = 0 quando K > 0 e mínima em θ = π
2
quando K < 0, então a direção de mag-
netização espontânea depende fortemente do valor efetivo da onstante de anisotropia
magnetoristalina do sistema.
Ao levarmos mais ontribuições para a energia do sistema, omo por exemplo a
energia desmagnetizante, denotamos N⊥ e N|| omo os fatores desmagnetizantes perpen-
diular e paralelo ao eixo-z, respetivamente.
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Figura 2.9: Cilo de histerese araterístio de uma partíula esferoidal ferromagnétia.
Aqui θ e φ orrespondem aos ângulos que a magnetização e o ampo externo fazem om o
eixo de anisotropia. Ms é a magnetização de saturação, Mr é a magnetização remanente
e Hc é o ampo oerivo da partíula esferoidal.
Assim, a energia total é reesrita omo:
E = Keff sin
2(θ)−MsH cos(θ − φ), (2.19)
aqui denotamos Keff omo sendo a onstante de anisotropia efetiva e
Keff =
[
K +M2s (N⊥ −N||)/2
]
. (2.20)
No equilíbrio a magnetização aponta ao longo de uma direção denida pelo ângulo θ∗ que
minimiza a energia total.














Satisfeitas as ondições de mínimo enontramos a magnetização paralela ao ampo
magnétio a partir da relação M// = Ms cos(θ − φ). A Fig. 2.10 mostra a histerese
magnétia para diversos valores de φ; aqui h é o ampo reduzido que é dado por h = H/HK
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e HK é o ampo de anisotropia dado por: HK = 2Keff/Ms.
Figura 2.10: Cilos de histerese onforme o modelo de Stoner-Wohlfarth para diversos
valores do ângulo que o ampo magnétio faz om o eixo de anisotropia. O ilo de
histerese para o ângulo de 0o tem reversão de magnetização abrupta em H/HK = 1,
assemelhando-se a uma urva de histerese magnétia para um eixo de fáil magnetização.
A urva para o ângulo de 90o mostra a magnetização sendo oerentemente rotaionada,
digamos, da direção +z para a direção −z, apresentando magnetização remanete e
ampo oerivo nulos. Para ângulos entre 0o e 90o a histerese se dá omo uma mistura de
reversão oerente e saltos abruptos da magnetização.
A Fig. 2.11 mostra omo oorre a reversão da magnetização mediante a apliação
de ampo magnétio externo para φ = 0o. Observe que para H = 0 a direção preferenial
da magnetização é θ = 0. Para H < Hc, onde Hc é o ampo oerivo a direção preferenial
da magnetização ainda é θ = 0, mas tal mínimo não é tão estável quanto antes. Quando o
ampo magnétio apliado é igual ao ampo oerivo do sistema, ou seja, H = Hc, θ = 0
não é mais um ponto de equilíbrio, mas tende a perder estabilidade e fazer om que a
nova onguração de equilíbrio seja θ = π. Para H > Hc a onguração preferenial da
magnetização é θ = π. Dizemos que para que a magnetização seja revertida da direção
θ = 0 para θ = π, uma barreira de potenial tem que ser venida.
Um esquema elegante para avaliarmos a histerese pelo modelo de SW é o astróide
de Stoner-Wohlfarth [20, 36, 37℄. No nosso aso, no modelo simples de Stoner-Wohlfarth
abordado aqui, oloando a primeira e a segunda derivadas da energia livre iguais a zero,
hegamos à equação do astróide de Stoner-Wohlfarth:
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Figura 2.11: Nesta gura é mostrado um esquema elegante para mostrar omo a energia
livre magnétia total de um sistema magnétio varia mediante a variação do ampo mag-
nétio apliado e da onguração de mínimo da magnetização. Note que a magnetização
está em um mínimo orrespondente a θ = 0 para H ≤ Hc, tendo um salto abrupto para
θ = π em H > Hc. Dizemos que foi neessário que a magnetização vença uma barreira











Aqui H⊥ e H|| são as omponentes do ampo magnétio externo H ao longo dos
eixos difíil e fáil, respetivamente. A equação 2.23 representa um astróide no plano
H⊥ × H|| onforme mostrado no painel (a) da Fig. 2.12. Quando o ampo magnétio
−→
H está no interior do asteróide existem duas possíveis soluções de equilíbrio, enquanto
que fora do astróide nenhuma solução é possível. No painel (b) da Fig. 2.12 é mostrado
um diagrama de máximos e mínimos da energia livre para a amostra quando o ampo
magnétio é apliado na direção de fáil e de difíil magnetização. Em baixo desse mesmo
painel, temos os ilos de histerese magnétia previstos nos respetivos asos.
O modelo de Stoner-Wohlfarth é um modelo simples que nos permite extrair muita
informação físia do sistema. No entanto, tal modelo tem suas limitações, ele funiona
bem quando a dinâmia do sistema pode ser bem desrita por um onjunto independente
de monodomínios. Além disto, tal modelo apresenta uma peuliaridade, ele pode desrever
ilos de histerese de sistemas reais sem interruzamento dos ramos até um ângulo rítio
de 76, 72◦. Para ângulos entre 75◦ e 90◦, oorre o interruzamento ou rossover"dos ilos
de histerese, omo mostrado na Fig. 2.13. O interruzamento dos ilos de histerese oorre
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Figura 2.12: Astróide do modelo de Stoner-Wohlfarth (esquerda) e representação da
partíula em mínimos de energia livres ao longo dos eixos fáil e uma direção de magneti-
zação intermediária (direita). Cilos de histerese onforme o modelo de Stoner-Wohlfarth
assumem formas bem diferentes para diversos valores do ângulo que o ampo magnétio
faz om o eixo de anisotropia. Adaptado da internet de sítio desativado.
em sistemas reais, para mais detalhes o leitor deverá onsultar a referênia [38℄.
Nesse trabalho utilizaremos uma modelagem que estende o uso do modelo de
Stoner-Wohlfarth.
Além da anisotropia magnetoristalina e de forma, introduzimos outros termos de
anisotropia magnétia.
Generalizações desse tipo são omuns em parte devido ao modelo ser bastante
simples e permitir desrever muitas propriedades magnétias de um ferromagneto.
Outro ponto importante é que esse tipo de modelo faz uso de termos de energia
magnétia diretamente medidos nos experimentos. Isso permite obter expressões analíti-
as para parâmetros fenomenológios ou ainda introduzi-los diretamente na expressão da
energia livre magnétia.
Nesse trabalho faremos uso de ambas as failidades. Obteremos expressões ana-
lítias das onstantes anisotropias e ampos de saturação e faremos uso de parâmetros
fenomenológios. Além disto, usaremos um modelo de Stoner-Wohlfarth modiado (ou
implementado), aderindo fontes de anisotropia que foram experimentalmente onstatadas
omo sendo relevantes ao sistema por diferentes grupos de pesquisa.
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Figura 2.13: Exemplo de rossover"do ilo de histerese para o modelo de Stoner-
Wohlfarth. Tal oorrênia oorre quando apliamos ampos magnétios fazendo um ân-
gulo om o eixo de anisotropia maior que 76, 72o e menor do que 90o. Conforme mostrado
nesta gura, os ilos são interpenetrantes próximo à saturação da magnetização
CAPÍTULO 3
MnAs e epiamadas de MnAs/GaAs
Neste apítulo é apresentada uma breve introdução sobre as propriedades estrutu-
rais e magnétias do MnAs massivo e de epiamadas de MnAs.
3.1 Propriedades de lmes massivos de MnAs
MnAs ou Arseneto de Manganês é um material ferromagnétio que tem atraído a
atenção da omunidade ientía por mais de um séulo.
Figura 3.1: Fase ferromagnétia de lmes massivos de MnAs que onsiste de élulas
hexagonais, as quais onsistem de planos de Mn om As alternados.
O estudo do MnAs foi iniiado por Heusler [39℄. Em seguida, Hilpert e Diekmann
[40℄ desobriram que ele é ferromagnétio om uma temperatura de Curie TC ≈ 313
K. Nesta transição ferromagnétia, uma transição metal-isolante também oorre [41, 42℄.
Alguns anos depois, uma grande desontinuidade do parâmetro de rede om uma ontração
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em volume de aproximadamente 2% na temperatura de Curie foi observada por Willis e
Rooksby [43℄. Na fase puramente ferromagnétia, que orresponde ao α-MnAs, omo
mostrado na Fig. 3.1, os vetores da rede ristalina são denotados por
−→a ,
−→
b e −→c , e os
parâmetros de rede são iguais a: a = 3.72 Å e c = 5.71 Å. A fase β do MnAs onsiste
de uma rede hexagonal distorida, logo assemelha-se a uma rede ortorrmbia. Conforme
mostrado na Fig. 3.2, fazendo uma orrespondênia da rede hexagonal distorida om uma
estrutura ortorrmbia, temos
−→a ortho = −→c e
−→
b ortho =
−→a e os valores dos parâmetros de
rede são: a = 5.72 Å, b = 3.67 Å e c = 6.37 Å.
Figura 3.2: Esquema para mostrar a fase β do MnAs, a qual pode ser vista omo uma
rede hexagonal distorida e, portanto, pode ser onsiderada omo uma rede ortorrmbia.
Bean e Rodbell usaram a mudança de volume para desrever a diminuição de
magnetização omo uma transição de primeira ordem, a qual aontee om um alor
espeío de 1.79 cal/K [44℄. Observações de alor espeío e uma histerese térmia de
10 K também onrmaram a natureza da transição omo sendo de primeira ordem [45℄.
Estudos de difração de raio-X mostraram uma mudança no ordenamento ristalo-
gráo na temperatura que oorre a transição de primeira ordem, uma transição que se
iniia de uma fase hexagonal (α-MnAs, ver Fig. 3.1) om alta simetria do tipo NiAs (B81)
para uma fase paramagnétia ortorrmbia (β-MnAs) om baixa simetria, que é do tipo
MnP (B31) [47℄. A distorção ortorrmbia desrese om o aumento da temperatura e a
estrutura hexagonal reaparee aima de TN = 399 K, na qual uma transição de segunda
ordem aontee, sem mudança no volume, a qual foi detetada por experimentos de a-
lorimetria [46℄. Entre TC e TN a suseptibilidade magnétia aumenta om a temperatura
[41℄ e aima de TN segue uma lei de Curie para a suseptibilidade, omo mostrado na Fig.
3.3.
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Figura 3.3: À esquerda é mostrado o diagramaM × T para a transição de fase do MnAs.
É mostrado o omportamento que a magnetização segue om a temperatura. Note que
há uma disontinuidade da magnetização em torno de T = 313K, o que arateriza a
transição de fase omo sendo de primeira ordem. À direita é mostrado o omportamento
do inverso da suseptibilidade magnétia (χ−1M ) ontra a temperatura T para o MnAs. A
suseptibilidade magnétia para temperaturas entre 313K e 400K tem um omportamento
anmalo, tal omportamento já foi atribuído a uma ordem antiferromagnétia do sistema,
que, no entanto, não foi veriada experimentalmente. Adaptado da referênia [46℄.
3.1.1 Filmes Finos de MnAs/GaAs
Para lmes nos de MnAs residos sobre substrato de GaAs as propriedades
magnétias e estruturais mudam. Devido ao substrato que impede que o MnAs se expanda
livremente, o substrato impõe ao lme uma restrição nas dimensões laterais, ou seja, o
lme não está livre para se deformar, mas está aderido ao substrato. Isto faz om que
à medida que a temperatura aumente, e omo o lme de MnAs tem diferente oeiente
de dilatação térmia que o substrato de GaAs, uma energia elástia seja armazenada no
lme. Experimentalmente, ao ontrário dos lmes massivos, sabemos que em lmes nos
a transição de fase não oorre abruptamente, mas é observada uma oexistênia de fases
α e β [48℄. A fase β aparee em torno de 284 K e as fases oexistem ao menos por 30
K. A fase β do MnAs é onsiderada omo uma fase α levemente distorida, podendo ser
onsiderada omo uma élula ortorrmbia distorida. Estudos experimentais e teórios
sugerem que a fase β do MnAs é antiferromagnétia [31, 42, 49℄.
A Fig. 3.4 (a) mostra a estrutura ristalina hexagonal do tipo NiAs para a fase
ferromagnétia (fase α do MnAs). A estrutura ristalina do MnAs onsiste de planos de
Mn e As. A Fig. 3.4 (b) mostra a estrutura ristalina do MnAs om um estrutura élula
unitária ortorrombiamente distorida.
Portanto, a transição de fase do MnAs é do tipo magnetoestrutural.
3.1. Propriedades de lmes massivos de MnAs 28
(a) (b)
Figura 3.4: (a) Estrutura ristalina tipo NiAs para a fase ferromagnétia do MnAs
onsistindo de planos hexagonais de Mn e As. (b) Estrutura ristalina do MnAs om uma
élula unitária ortorombiamente distorida.
3.1.1.1 Epiamadas de MnAs/GaAs(001)
A relação de epitaxia de lmes nos de MnAs residos sobre o substrato de
GaAs(001) é mostrada na Fig. 3.5. Note que omo mostrado nesta gura, a relação
de epitaxia do MnAs sobre o substrato de GaAs(001) orresponde ao hexágono de MnAs
deitado sobre o plano de GaAs om o seu eixo  paralelo à direção [110].
Figura 3.5: Relação de epitaxia do MnAs sobre o substrato de GaAs no aso
MnAs/GaAs(001). As setas grandes azuis indiam a existênia de um ampo de ten-
são ompressiva no plano dos lmes.
Para epiamadas de MnAs/GaAs(001) a oexistênia da fase ferromagnétia α-
MnAs (hexagonal) e paramagnétia β-MnAs (ortorrmbia) é auto-organizada em um
padrão omposto de domínios na forma de stripes (no sentido de faixas, omo mostrado
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na Fig. 3.6) dispostas ao longo da direção [0001]. A formação do stripes é ainda on-
troversa. É observado que a posição e o período dos stripes depende das ondições de
resimento usadas na fabriação dos lmes de MnAs. O padrão dos stripes depende do
ampo de tensão meânia residual dos lmes. Análises de mirosopia de varredura por
tunelamento indiam que a posição e o período mantém-se pratiamente inalterada para
um lme submetido a ilos térmios ao redor da temperatura de transição magnetoes-
trutural.
Para o MnAs/GaAs(001) há uma deformação ompressiva ao longo da direção
MnAs[1120] e uma deformação expansiva ao longo da direção MnAs[0001] a temperatura
ambiente.
Figura 3.6: Estrutura de domínios tipo-stripe para o MnAs/GaAs(001). É mostrada a
orientação dos stripes em relação a estrutura ristalina do MnAs. Temos listras inzas
denotando a fase ferromagnétia e listras inza laro denotando a fase paramagnétia do
MnAs. Aqui wα é a largura das stripes ferromagnétias e wβ é a largura das stripes da
fase paramagnétia. O urioso é que p, o período entre as fases ferro e paramagnétias,
não depende da temperatura, mas somente da espessura do lme.
É importante salientar que sob algumas ondições de resimento não totalmente
otimizadas pode oorrer o resimento de epiamadas MnAs/GaAs(001) om a presença
de domínios epitaxiais.
A Fig. 3.7 exibe os dois tipos de domínios mais omumente observados om as
suas respetivas relações epitaxiais entre MnAs e GaAs. Em nosso trabalho desrevemos
o omportamento de epiamadas MnAs/GaAs(001) onde predominam domínios epitaxiais
om a orientação A; domínios B estão presentes na amostra, mas em pequena quantidade.
A Fig. 3.8 mostra a dependênia om a temperatura da magnetização sob resfri-
amento a ampos magnétios de 5 kOe para o MnAs/GaAs(001). A parte esquerda de
tal gura mostra ilos de histerese magnétia medidas em temperaturas em torno da
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Figura 3.7: Domínios epitaxais observados em epiamadas MnAs/GaAs001), onforme
Ref. [http://www.pdi-berlin.de/researh/ore-researh/ferromagnet-semiondutor-
hybrid-strutures/spin-injetion/mnas-gaas℄. Temos domínios A que foram bem residos
e apresentam uma boa ristalinidade, enquanto que domínios B orrespondem ao aso
de partes mal residas no lme.
transição de fase magnetoestrutural om o ampo magnétio apliado ao longo do eixo
magnetiamente fáil do lme. Notamos que a magnetização derese ontinuamente om
a temperatura, mostrando que a transição, diferente da de lmes massivos de MnAs, é
de segunda ordem. O inset de tal gura mostra omo as urvas de magnetização para
o eixo de fáil magnetização variam em função da temperatura. Podemos notar que
elas identiam laramente uma transição de um estado ferromagnétio para um estado
paramagnétio.
A Fig. 3.9 mostra ilos de histerese medidos a temperatura ambiente om ampos
magnétios apliados ao longo de diferentes direções ristalográas para o MnAs/GaAs(001).
A parte interior da gura mostra as direções ao longo das quais os ampos magnétios
foram apliados om relação a élula hexagonal da estrutura do ristal. As urvas orres-
pondentes ao eixo de fáil, intermediário e de difíil magnetização são H//a, H//b e H//c,
respetivamente. Note que uma omponente mal resida B está presente nas amostras.
Uma outra importante propriedade de epiamadas de MnAs/GaAs(001) é a pre-
sença de uma omponente de magnetização fora do plano, ou seja, ferromagnetismo fora
do plano do MnAs (ver Fig. 3.10). Esta é uma propriedade que aumenta a apliabi-
lidade de lmes nos de MnAs/GaAs(001), tornando-o um andidato a apliações em
magnetológia [6, 7℄ e armazenamento em memória de diso rígido.
A omponente da magnetização fora do plano do MnAs/GaAs(001) onforme mos-
trado na Fig. 3.10 é pratiamente onstante na faixa de temperatura 300 − 330 K. O
interessante é que nesta faixa de temperatura a magnetização fora do plano torna-se
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Figura 3.8: Magnetização sob resfriamento em ampo magnétio omo função da tem-
peratura. Também são mostrados ilos de histerese magnétia medidos om o ampo
apliado ao longo do eixo fáil para diversas temperaturas indiadas por setas oloridas
ao longo da urva de magnetização versus temperatura.
omparável à omponente da magnetização no plano, inlusive estando estando presente
no lme quando a omponente no plano é nula e somente se anulando a uma tempera-
tura de aproximadamente 333 K. Devido a tal dependênia peuliar om a temperatura,
tem sido questionada a origem da omponente da magnetização fora do plano, pois se a
mesma fosse proveniente de uma origem magnetoristalina ou simplesmente de domínios
que tem magnetização fora do plano, a mesma tem que se anular na mesma temperatura
que a omponente no plano da magnetização, o que não oorre [8℄. Por isto é admitido
que as omponentes estão desaopladas e ainda é disutida a origem da ristalinidade da
omponente fora do plano.
3.1.1.2 MnAs/GaAs(001) viinal
Filmes de MnAs foram também residos sobre superfíie viinal de GaAs [50℄.
Uma superfíie viinal de um monoristal é obtida ortando a superfíie em um pequeno
ângulo relativo a um plano ristalino. Esse ângulo de desalinhamento entre a superfíie
e o plano ristalino somente pode ser aomodado mediante o apareimento de terraços
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Figura 3.9: Cilos de histerese magnétia para o MnAs/GaAs(001). O ampo magné-
tio foi apliado ao longo de diferentes direções ristalográas a temperatura ambiente.
A direção b∗ orresponde a direção normal à superfíie do lme. No inset da gura é
mostrado o ampo de tensão que o MnAs está submetido neste aso.
atmios formando uma esadaria (ver Fig. 3.11). Tal formação de terraços atmios
melhora a epitaxia do lme.
No trabalho de Gra et al. [50℄ foi mostrado que o omportamento magnétio de
superfíies viinais de MnAs/GaAs é semelhante ao de lmes nos de MnAs residos
sobre o substrato nominal de GaAs [50℄.
A Fig. 3.12 mostra urvas de histerese típios a temperatura de 270 K e 300 K
para o MnAs viinal, os quais foram utilizados para modelar o omportamento magnétio
de lmes nos de MnAs. No entanto, só um ramo de tal urva é mostrado.
3.1.1.3 Epiamadas de MnAs/GaAs(111)
A relação de epitaxia que o MnAs tem quando é resido sobre o substrato de
GaAs(111) é mostrada na gura 3.13. Neste aso o hexágono de MnAs está de pé sobre
o substrato de GaAs(111)B e um ampo de tensão biaxial é observado.
Em virtude da adesão do lme ao substrato de GaAs uma tensão é induzida no
MnAs. Isto faz om que haja uma energia adiional armazenada na forma elástia. Neste
aso há oexistênia de fases α e β é a estrutura de domínios onsiste de uma rede quase-
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Figura 3.10: Comportamento da omponente da magnetização de um lme de
MnAs/GaAs(001) sob ampo magnétio apliado no plano (denotada por M in-plane) e
fora do plano (denotada por M out-of-plane) om a temperatura. Adaptado da referênia
[8℄.
Figura 3.11: Exemplo de superfíie viinal de um substrato onde átomos são deposita-
dos. Os terraços atmios de larra l tendem a favoreer a epitaxia de um lme.
hexagonal de α-MnAs seperadas por β-MnAs resultando em domínios fehados ou também
aparee omo um domínio do tipo vórtex ou um tipo stripe dependendo da espessura e
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Figura 3.12: Curvas de magnetização para o MnAs viinal para o eixo intermediário de
magnetização. Somente um ramo de saturação é mostrado.
Figura 3.13: Relação de epitaxia do MnAs sobre o substrato de GaAs no aso
MnAs/GaAs(111). As setas grandes vermelhas indiam a existênia de um ampo de
tensão ompressiva no plano dos lmes.
da estrutura ristalina [5153℄.
Para o MnAs/GaAs(111), a tensão a que o lme no está sujeito por estar aderido
ao substrato faz om que a deformação seja biaxial no plano do hexágono. A ação do
ampo de tensão sobre os vínulos impostos pelas relações epitaxiais origina um efeito
dramátio na transição de fase. Tal ampo de tensão extende a faixa de temperatura que
a fase α persiste om ordem ferromagnétia [48, 52℄.
A Fig. 3.14 mostra a dependênia om a temperatura da magnetização sob resfria-
mento em ampo magnétio de 3 kOe para o MnAs/GaAs(111). Note que a magnetização
derese ontinuamente e uma transição de fase, om oexistênia para uma ampla faixa
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Figura 3.14: Dependênia om a temperatura da magnetização sob resfriamento medida
a ampos de 3 kOe. Também são mostrados ilos de histerese magnétia medidos om
o ampo apliado ao longo do eixo fáil para três temperaturas assinaladas por setas na
urva da magnetização versus temperatura.
de temperatura de fases ferro e paramagnétias, de segunda ordem é observada. A parte
interna de tal gura mostra ilos de histerese magnétia medidas em temperaturas em
torno da transição de fase magnetoestrutural om o ampo magnétio apliado ao longo
do eixo magnetiamente fáil do lme.
A Fig. 3.15 mostra ilos de histerese medidos a temperatura ambiente om ampos
magnétios apliados ao longo de diferentes direções ristalográas para o MnAs/GaAs(111).
Quando o ampo magnétio é apliado ao longo da direção H//a ou H//b, perebemos
um plano fáil de magnetização, om ampos de pouos Oersteds neessários para saturar
a magnetização. Apliando ampo magnétio de ao longo de  temos a urva de difíil
magnetização, om ampos de 0.5 T neessários para saturar a magnetização ao longo
desta direção. A parte interior da gura mostra as direções ristalográas ao longo das
quais os ampos magnétios foram apliados om relação a élula hexagonal da estrutura
do ristal.
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Figura 3.15: Cilos de histerese magnétia para o MnAs/GaAs(111)B. O ampo magné-
tio foi apliado ao longo de diferentes direções ristalográas a temperatura ambiente.
Podemos notar que temos um plano de fáil magnetização (orrespondendo a H//a ou
H//b) e um eixo de difíil magnetização orrepondendo a ampos apliados ao longo da
direção . O inset da gura mostra o ampo de tensão que o MnAs neste aso está
submetido, que é biaxial.
3.2 Cresimento de epiamadas de MnAs
A seguir daremos uma breve introdução sobre o resimento de epiamadas de
MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111).
Mais detalhes sobre o resimento de amostras de MnAs/GaAs(001) podem ser
enontrados nas referênias [54, 55℄ e para lmes MnAs/GaAs(111) nas referênias [14,
52, 56℄. Ambos os tipos de epiamadas MnAs/GaAs estudados neste trabalho foram
residos no laboratório do Dr. Vitor Hugo Etgens do Institut de NanoSienes de Paris,
uma unidade mista de pesquisa vinulada ao CNRS e a Université Pierre et Marie Curie.
3.2.1 Cresimento de amostras
Filmes ristalinos de MnAs foram residos em substratos de GaAs(001) e GaAs(111)
(Si-doped 1018 m−3) por epitaxia de feixe moleular ou MBE (do inglês Moleular Beam
Epitaxy). Os substratos foram desoxidados sob uxo de As e uma amada buer de
GaAs foi resida subsequentemente a 580o C em ondições de As rio para onseguir
uma qualidade de superfíie otimizada, a qual foi onrmada por diagramas de difração
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de reexão de elétrons de alta energia ou RHEED (do inglês, reetion high-energy ele-
tron diration). Epiamadas de 70 nm foram então residas a 260o C nestas superfíies
de GaAs om reonstruções de superfíie (2 × 2) para o GaAs(111)B e (4 × 4) para
o GaAs(001). As relações de epitaxia foram determinadas por medidas de RHEED e
difração de raio X ou XRD (do inglês X-Ray Diration).
Filmes de MnAs mostram uma relação de epitaxia om o eixo  do hexágono ao
longo da direção de resimento para o substrato GaAs(111), enquanto que o eixo  do
hexágono está ao longo da direção (110) para o substrato GaAs(001).
Amostras om tamanhos entre 36 e 56 mm2 om uma amada protetora foram
removidos de ondições de ultra váuo antes de ada medida magnétia. A espessura de
lmes de MnAs foi determinada por análises de mirosopia de seção transversal de trans-
missão de elétrons ou TEM (do inglês Transmission Eletron Mirosopy). Magnetmetro
SQUID (do inglês Superonduting Quantum Interferene Devie) e magnetmetros de
gradiente de força alternante ou AGFM (do inglês Alternating Gradient Fore Magneto-
meters) foram usados para realizar medidas magnétias apliando ampo magnétio ao
longo de diferentes orientações dos lmes. Mais detalhes sobre araterizações magnétias
e estruturais destas amostras podem ser enontradas nas referênias [4, 57, 58℄.
CAPÍTULO 4
Resultados e disussões
Neste apítulo apresentaremos a modelagem utilizada e os resultados obtidos para
desrever a histerese magnétia de epiamadas de MnAs utilizando as fontes de aniso-
tropia inerentes, também mostraremos uma modelagem auto-onsistente para desrever
a histerese magnétia de ambas as epiamadas de MnAs (orrespondendo às epiamadas
de MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)B), a qual é baseada em uma generalização do
modelo SW [20, 37℄. Vale itar que o nosso modelo é o modelo mínimo para desrever
a histerese das epiamadas, sendo que a não inlusão de qualquer uma das fontes aniso-
trópias ompromete os resultados obtidos. Em seguida apresentaremos, disutiremos e
interpretaremos os resultados das simulações.
4.1 Modelagem para epiamadas de MnAs
Prouramos um modelo auto-onsistente, no sentido de modelar ambas as epiama-
das de MnAs, que possa desrever bem os ilos de histerese, tanto quanto as propriedades
magnétias de epiamadas de MnAs. Utilizamos epiamadas de MnAs om 70 nm de es-
pessura, mas podemos estender nosso resultados e onlusões para epiamadas de MnAs
om espessura entre 50 e 100 nm. Baseados na literatura, inluimos fontes de anisotropia
magnétia realístias; isto é, resultados experimentais que mostraram-se onsistentes em
meio aos relatos previamente publiados por diferentes grupos de pesquisa. Montamos
uma densidade de energia livre magnétia apaz de desrever adequadamente o omporta-
mento magnétio dos ilos de histerese em diferentes temperaturas ao redor da transição
magnetoestrutural. São adotados os mesmos termos de energia de anisotropia magnétia
para as epiamadas MnAs/GaAs(111) e MnAs/GaAs(001).
Na nossa modelagem utilizamos uma extensão do modelo de modelo de Stoner-
Wohlfarth para a histerese magnétia, que trata a magnetização de uma amostra omo
um monodomínio oerente e não interagente. No entanto, ressaltamos que apesar de
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que em nossas epiamadas estejam presentes ambas as fases α e β, a nossa abordagem
de monodomínio oerente e não interagente ainda é válida. As guras 4.1 e 4.2 mos-
tram a estrutura de domínios, de vista lateral do lme de MnAs, para as epiamadas de
MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)B, respetivamente. Ressaltamos que a fase β do
lme de MnAs é onsiderada omo sendo paramagnétia, não ontribuindo para o sinal
magnétio do sistema. Assim, podemos tratar a magnetização de ambos os sistemas omo
monodomínios, uma vez que a ristalinidade dos lmes é alta.
Figura 4.1: Vista lateral dos domínios α e β presentes em uma amostra de
MnAs/GaAs(001). A gura mostra as stripes α e β do MnAs. A fase α e β do MnAs
são onsideradas omo sendo ferromagnétia e paramagnétia, respetivamente. Como a
fase β do MnAs é paramagnétia, ela não ontribui para a resposta magnétia total do
sistema a baixos ampos. Então, om intuito de modelar a histerese magnétia, podemos
onsiderar o lme omo um monodomínio ferromagnétio homogêneo.
Apesar de aproximações teórias já terem sido usadas para desrever o proesso
de magnetização de epiamadas de MnAs sobre GaAs muitas questões ainda estão em
aberto. Em partiular, histerese magnétia e simulações foram estudadas por diversos
grupos usando diferentes ténias [16, 59, 60℄. Em espeial, nenhum modelo até o pre-
sente momento foi apaz de desrever onsistentemente o omportamento histerétio de
ambas as epiamadas de MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)B para uma ampla faixa
de temperatura.
Com o intuito de utilizar as mesmas oordenadas esférias para epiamadas de
MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111), usamos as oordenadas esférias da Fig. 2.2 adap-
tando as oordenadas, quando neessário, ao problema.
4.2. Proedimento das simulações 40
Figura 4.2: Vista lateral dos domínios α e β presentes em uma amostra de
MnAs/GaAs(111)B. A gura mostra omo se dispõem as fases α e β. Observe que temos
fases β dispostas em forma de agulha ao longo do lme. A fase α e β do MnAs são onsi-
deradas omo sendo ferromagnétia e paramagnétia, respetivamente. Como a fase β do
MnAs é paramagnétia, ela não ontribui para a resposta magnétia total do sistema a
baixos ampos. Então, om intuito de modelar a histerese magnétia, podemos onsiderar
o lme omo um monodomínio ferromagnétio homogêneo.
4.2 Proedimento das simulações
As simulações dos ilos de histerese magnétia foram efetuadas utilizando o soft-
ware Mathematia 5.2.
Para simular a histerese magnétia onforme um modelo baseado no SW [20℄,
montamos a energia livre do sistema e minimizamos a energia om respeito aos ângulos
esférios θ e φ. Então, desenvolvemos um ódigo simples (em Mathematia 5.2) para mini-
mizar uma função e por meio de ritérios matemátios, enontrando assim seus máximos
e mínimos mediante às devidas ondições, seleionando o mínimo global. Para um dado
valor do ampo magnétio externo, H , ahamos o mínimo loal, armazenamos numa lista
tal valor de ampo e a magnetização de equilíbrio orrespondente. Em seguida aumen-
tamos (ou diminuimos) a intensidade do ampo magnétio, ahando um novo valor para
a magnetização de equilíbrio e armazenando-o numa nova lista. Em geral, foram usados
1000 passos para uma boa simulação, demorando no máximo alguns minutos para que o
proedimento seja efetuado usando um proessador intel dual ore 2.6 Ghz. No entanto,
se aumentarmos o números de passos de uma ordem de grandeza, ou seja, se usamos em
torno de 10 mil passos, as simulações demoram horas para ser efetuadas, mas a forma dos
ilos são as mesmas. Para este modelo preisão numéria não tem um papel importante,
sendo que era de 1000 passos basta para uma boa simulação.
Para veriar a validade dos nossos ódigos para histerese magnétia, reproduzimos
om êxito os resultados apresentados no trabalho [61℄. Os resultados obtidos por tal grupo
são mostrados na Fig. 4.3.
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Figura 4.3: Simulações obtidas usando um modelo de Stoner-Wohlfarth implementado
para desrever o omportamento magnétio de lmes de Fe/ZnSe(001) ao longo de três
direções ristalográas. Extraído da Ref. [61℄.
4.3 Modelagem para epiamadas de MnAs/GaAs(001)
A gura 3.5 mostra omo é a relação de epitaxia do MnAs no substrato de GaAs
no aso MnAs/GaAs(001).
Para uma desrição matemátia da energia livre preisamos adequar as oordena-
das hexagonais do MnAs às do substrato (ver Fig. 2.2). Para isto usamos a seguinte
relação entre os ossenos diretores do hexágono e as oordenadas esférias utilizadas:
α1 = sin θ cosφ, α2 = cosφ cos θ, e α3 = sinφ.
Como tal sistema apresenta na oexistênia de fases uma onguração de domínios
de prismas ompridos om fases alternadas α-MnAs e β-MnAs, usamos a modelagem do
apítulo 2 para desrever a energia desmagnetizante (ver equações 2.10 e 2.11), usamos
anisotropia ristalina em primeira e segunda ordem (ver equação 2.4), energia elástia e
magnetoelástia (ver apítulo 2 equações 2.12 e 2.13) e os termos de distorção ortorrm-
bia e hexagonal (ver apítulo 2, seção 2.1.7.1). As energias livres foram adequadas às
oordenadas esférias do substrato.
Sendo assim, a energia livre total magnétia é desrita por:
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2 θ cos2 φ+B1(ǫ1 − ǫ2) sin2 θ cos2 φ
− [B2ǫ3 +B3(ǫ1 + ǫ2) +B1ǫ2] sin2 φ+K2 cos4 φ+Ko2 sin
4 θ. (4.1)
Na energia livre aima o primeiro termo orresponde a energia de interação Zeeman,
o segundo à anisotropia magnetoristalina, o tereiro e o quarto às energias desmagne-
tizantes, o quinto e o sexto às interações magnetoelástias, o penúltimo à anisotropia
magnetoristalina de segunda ordem e o último à distorção ortorrmbia.
4.3.1 Modelagem para epiamadas de MnAs/GaAs(111)
A Fig. 3.13 mostra omo é a relação de epitaxia do MnAs no substrato de GaAs
no aso MnAs/GaAs(111). Neste aso as oordenadas do hexágono já estão adequadas
om as oordenasdas esférias do substrato. Assim, os ossenos diretores são dados por:
α1 = sin θ cosφ, α2 = sin θ sinφ e α3 = cosφ.
Para este sistema usamos na oexistênia de fases a modelagem de amostra elip-
soidal do apítulo 2 para desrever a energia desmagnetizante (ver equações 2.8 e 2.9),
usamos anisotropia ristalina em primeira e segunda ordem (ver seção 2.4), energia elás-
tia e magnetoelástia (ver apítulo 2 e as equações 2.12 e 2.13 ) e os termos de distorção
ortorrmbia e hexagonal (ver apítulo 2 a seção 2.1.7.1).
As energias livres foram adequadas às oordenadas esférias do substrato. Sendo
assim, a energia livre total é desrita por:
F111 = Fz − (K1 + 2πM2s ) sin






Na energia livre aima o primeiro termo orresponde à interação Zeeman, em se-
guida aparee a ontribuição magnetoristalina de primeira ordem e a desmagnetizante, o
tereiro termo orresponde às interações magnetoelástias, por penúltimo a distorção or-
torrmbia e por úlitmo a anisotropia magnetoristalina de segunda ordem. Vale ressaltar
na equação aima que deixamos a anisotropia magnetoristalina na forma: −K1 sin2 θ,
pois assim admitimos que K1 é positivo.
4.4 Metodologia e parâmetros utilizados
Nesta seção apresentamos os parâmetros utilizados na modelagem de epiamadas
de MnAs e a metodologia das simulações. Na seção seguinte mostraremos os resultados
4.4. Metodologia e parâmetros utilizados 43
das simulações mediante ao uso dos nossos parâmetros e será disutida a impliação dos
parâmetros aqui introduzidos ao leitor.
Neste trabalho apresentamos um modelo baseado na rotação oerente da magneti-
zação para auto-onsistentemente desrever as urvas de histerese de ambas as epiamadas
de MnAs.
Tabela 4.1: Magnetização de saturação, Ms, onstantes de anisotropia magnetoristali-
nas de primeira e segunda ordem, K1 [62℄ e K2, largura das stripes α do MnAs, w, e o
fator desmagnetizante fora do plano, Nout, para algumas temperaturas para o MnAs.
T(K) Ms (emu/m
3
) K1 (× 105J/m3) K2(× 105J/m3) w(nm) Nout/4π
77 870 12.0 - - 1.0
270 770 9.0 0.4 - 1.0
300 530 7.6 0.6 300 0.72
310 300 5.5 0.9 250 0.69
Nosso modelo leva em onta termos de energia livre magnetoelástia e magnetos-
tritiva derivadas de primeiros prinípios atomístios [10, 11, 22, 33, 58℄. Dados experi-
mentais disponíveis na literatura são usados omo parâmetros para termos de anisotropia
magnétia na densidade de energia livre para simular os ilos de histerese. Essenial-
mente, a dependênia om a temperatura do parâmetros de rede e da fração α juntamente
om a mudança da magnetização de saturação durante a transição magnetoestrutural de
epiamadas de MnAs são autoonsistentemente introduzidos.
Tabela 4.2: Valores das onstantes de aoplamento magnetoelástio (Bi) para o MnAs
obtidos por ajuste de urvas. O valor experimental da urva de temsão induzida por
ampo (∆σji,exp) e o alulado pelo nosso modelo (∆σ
j
i,model) são mostrados. Aqui ∆σ
b
a
(∆σca) orresponde a variação de tensão neessária para girar a magnetização do eixo fáil
para o eixo intermediário (eixo difíil).















) (MPa) (MPa) (MPa) (MPa)
270 -6.6 0.4 -2.0 8.2 8.2 8.1 8.1
283 -6.6 0.4 -2.0 8.2 8.2 8.1 8.1
300 167.0 -88.6 -156.0 -30.0 -210.0 -50.0 -50.0
310 135.0 -83.0 -135.0 -60.0 -170.0 -60.0 -33.0
A existênia de domínios magnétios na forma de stripes [16, 59, 60℄ no sistema
MnAs/GaAs(001) foram também levados em onta na energia desmagnetizante omo do-
mínios ferromagnétios na forma de prismas, ujas dimensões dependem da temperatura.
Os fatores desmagnetizantes foram obtidos onsistentemente usando as equações 2.9 e
2.10 om valores médios dos tamanhos e omprimentos dos domínios de stripes α para
ada temperatura a partir de medidas de Mirosopia de Tunelamento ou STM (do inglês
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Tabela 4.3: Valores das deformações para epiamadas de MnAs sobre GaAs. A defor-
mação da rede ǫi na notação de Voigt foi obtida dos dados experimentaos das referênias
[13, 19℄.
T(K) MnAs/GaAs(111) MnAs/GaAs(001)
ǫ1 = ǫ2(%) ǫ3(%) ǫ1(%) ǫ2(%) ǫ3(%)
270 -0.80 0.00 -0.80 -0.15 1.10
300 -0.53 0.00 -0.20 -0.15 0.83
310 -0.40 0.00 ≈ 0.00 -0.20 0.74
Sanning Tunneling Mirosopy). A média das larguras das stripes α omo função da
temperatura foram obtidas de imagens STM usando o ódigo WSxM [63℄. Dados expe-
rimentais de trabalhos experimentais reentes da equipe do Dr. Vitor Hugo Etgens do
INSP foram usadas para estimar os tamanhos das stripes ferromagnétias [50, 64℄.
Utilizando parâmetros diponíveis na literatura, usamos o valor da onstante de
anisotropia magnetoristalina onforme medida em trabalhos anteriores [62℄, omo parâ-
metro livre para ajuste das urvas de magnetização ajustamos onsistentemente as ons-
tantes de aoplamento magnetoelástios, Bi, para reproduzir as urvas de magnetização
das epiamadas de MnAs. Para avaliarmos a plausabilidade das onstantes magnetoelás-
tias, usamos as equações da seção 2.1.8 para estimarmos teoriamente a inuênia do
aoplamento magnetoelástio na tensão induzida mediante rotação da magnetização para
diferentes direções ristalográas. A seguir, omparamos o valor obtido teoriamente
om os dados experimentais para lmes de 60 nm da tensão induzida por ampo mag-
nétio (do inglês eld-indued stress), onforme medido por Yamaguhi e olaboradores
[34℄.
As tabelas 4.1, 4.2 e 4.3 mostram os parâmetros utilizados nas simulações de epi-
amadas de MnAs/GaAs.
A tabela 4.1 mostra para algumas temperaturas a magnetização de saturação, Ms,
retiradas das urvas de magnetização do eixo fáil; as onstantes de anisotropia magneto-
ristalina de primeira e segunda ordem, K1 e K2, retiradas da referênia [62℄; a largura das
stripes α do MnAs, denotada por w, que vêm de nossos dados experimentais; e o fator
desmagnetizante fora do plano Nout alulado a partir dos nossos dados experimentais
para o valor médio das stripes α do MnAs, denotado por w.
A tabela 4.2 mostra os aoplamentos magnetoelástios, os quais são parâmetros
que foram obtidos a partir de ajuste de urvas. Também é mostrado o valor experimental
da tensão induzida por ampo (∆σji,exp) e o alulado pelo nosso modelo (∆σ
j
i,model). Na
notação utilizada ∆σba (∆σ
c
a) orresponde a variação de tensão neessária para girar a
magnetização do eixo fáil para o eixo intermediário (eixo difíil). Note que temos um
bom aordo entre o resultado experimental (∆σca,exp) e o teório (∆σ
c
a,model) para ampos
apliados ao longo do eixo  do hexágono. Para ampos magnétios ao longo da direção b
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do hexágono não há um bom aordo entre predição teória (∆σba,model) e valor experimental
(∆σba,exp). Isto é devido a existênia de uma omponente de magnetização fora do plano
e a tensão devida a onversão da fase β para a fase α.
Na tabela 4.3 são mostrados os valores das deformações para epiamadas de MnAs.
As Figs. 4.4 e 4.5 mostram graamente a dependênia dos parâmetros de rede das
epiamadas de MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)B, respetivamente, em função da
temperatura. Os valores pertinentes às simulações das deformações na notação de Voigt
são mostrados para os sistemas MnAs/GaAs(111)B e MnAs/GaAs(001), as quais foram
obtidas das referênias [13℄ e [19℄ para ada sistema respetivamente.
Figura 4.4: Dependênia om a temperatura dos parâmetros de rede para o lme massivo
e para as fases α e β para epiamadas de MnAs/GaAs(001). Extraído da Ref. [19℄.
4.5 Resultados e disussão das simulações das epiama-
das de MnAs
Ambas as epiamadas de MnAs, orrespondendo a MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111),
foram auto-onsistentemente modeladas durante e abaixo da transição de fase magneto-
estrutural. Os parâmetros que otimizaram as simulações foram mostrados na seção 4.4.
Aqui apresentaremos os resultados das simulações, disutiremos os parâmetros utilizados
e suas impliações físias.
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Figura 4.5: Dependênia om a temperatura dos parâmetros de rede para o lme massivo
e para as fases α e β para epiamadas de MnAs/GaAs(111)B. Extraído da Ref. [13℄.
As Figs. 4.6 e 4.7 mostram os resultados do nosso modelo para simular a histerese
magnétia do sistema ferromagnétio MnAs/GaAs(001). Tais guras mostram os resul-
tados das simulações para diversas temperaturas para os eixos magnetiamente fáil e
difíil, respetivamente. As simulações também foram efetuadas para o eixo intermediá-
rio de magnetização. Mostramos esses resultados somente para o ramo de saturação de
magnetização na Fig. 4.8.
Cilos de histerese foram simulados para o ampo magnétio externo, H, apliado
paralelo: ao eixo magnetiamente fáil, orrespondendo a direção [110] do substrato de
GaAs; ao eixo intermediário de magnetização, orrespondendo a direção [001] do substrato
de GaAs; ao eixo magnetiamente difíil, orrespondendo a direção [110] do substrato de
GaAs.
Vale itar que os nossos dados experimentais para a histerese ao longo do eixo de
difíil magnetização exibem uma pequena desontinuidade ao redor dos ampos oerivos
a 270 K (ver Figs. 4.7 e 3.9). Contudo, esta desontinuidade não foi relatada por outros
grupos [15, 34℄. Nós atribuímos isto a uma araterístia partiular das nossas amostras
a 270 K. Tal desontinuidade ao redor dos ampos oerivos não está mais presente em
altas temperaturas (ver Fig. 3.9). No entanto, o ampo de saturação, são os mesmos que
os relatados por outros grupos [15, 34℄.
As simulações para o eixo magnetiamente difíil passam pela origem uma vez que
o ampo oerivo não pode ser orretamente simulado a partir de um modelo simples.
Nossas simulações para o eixo fáil dão um ampo oerivo uma ordem de magnitude
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Figura 4.6: Cilos de histerese obtidos om o ampo magnétio externo apliado ao
longo do eixo fáil de magnetização de epiamadas de MnAs/GaAs(001) para duas tem-
peraturas: (a) 270 K e (b) 300 K. Círulos vermelhos são dados experimentais e as linhas
heias são os resultados das simulações.
maior que o obtido experimentalmente. Para mostrarmos um ajuste das urvas, proede-
mos um arraste numeriamente perto a 4πMs. De fato, ampo oerivo é uma propriedade
extrínsia e uma grande dispersão de ampos oerivos para diferente amostras tem sido
enontrada [48℄. Em um trabalho anterior, uma distribuição gaussiana de terraços foi le-
vada em onta para simular o omportamento histerétio [16℄. Do mesmo modo, os autores
realizaram um proedimento de arraste dos ilos para ajustar urvas simuladas a urvas
experimentais. Contudo, no trabalho deles não foi levado em onta a anisotropia mag-
netoristalina, a qual é responsável pelo eixo magnetiamente fáil do MnAs/GaAs(001)
e é muito mais forte que a energia desmagnetizante máxima (K1 = 7.6 × 105 J/m3
e Ed = 2πM
2
s ≈ 2 × 106 J/m3, respetivamente). Deste modo, o omportamento da
magnetização é prinipalmente devido a atuação da anisotropia magnetoristalina.
A anisotropia de epiamadas de MnAs/GaAs(001) foi estudada em detalhes por
Linders e olaboradores [65℄, os quais mostraram que a onstante de anisotropia de pri-
meira ordem, K1, para o MnAs/GaAs(001) tem valor próximo ao do lme massivo. No
entanto, no trabalho deles foi usada uma magnetização de saturação 20 % maior do que a
medida a temperatura de 293 K. Este parâmetro não realístio pode estar superestimando
e esondendo outras ontribuições de anisotropia atuando no sistema. O presente traba-
lho mostra que a anisotropia magnetoelástia é responsável por um termo de anisotropia
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Figura 4.7: Cilos de histerese magnétia obtidos om o ampo magnétio apliado
ao longo do eixo de difíil magnetização de epiamadas de MnAs/GaAs(001) para três
temperaturas: (a) 270 K, (b) 300 K, and () 310 K. Círulos vermelhos são os dados
experimentais e as linhas heias são os resultados das simulações.
no plano do MnAs/GaAs(001).
Experimentos mostram que a saturação oorre a ampos de aproximadamente 1 T
a 270 e 300 K. A 270 K a energia desmagnetizante pode ompletamente expliar o ampo
de saturação (4πMs) e a anisotropia magnetoelástia é negligeniável a esta temperatura.
A temperatura ambiente, a energia desmagnetizante não pode expliar ompletamente a
histerese fora do plano, uma vez que Ms diminui e o ampo de saturação permanee o
mesmo om o aumento da temperatura. Podemos expliar isto em nosso aso admitindo
que a anisotropia magnetoelástia ontribui signiativamente para manter o ampo de
4.5. Resultados e disussão das simulações das epiamadas de MnAs 49
saturação em 1 T.













Figura 4.8: Curva de magnetização e a respetiva simulação obtida para o ampo mag-
nétio apliado paralelo ao eixo intermediário. A linha heia orresponde à simulação,
enquanto que os írulos vermelhos são os dados experimentais. Note que a simulação
teória dá uma remanênia nula, enquanto que o dado experimental dá uma remanên-
ia diferente de zero. Tal remanênia não nula medida experimentalmente é devida a
existênia da omponente fora do plano e de domínios B na amostra.
Os resultados do nosso modelo para histerese magnétia para epiamadas de
MnAs/GaAs(111) são mostrados na Fig. 4.9. O ampo magnétio externo foi apliado
ao longo do plano magnetiamente fáil, o qual orresponde ao plano que ontém as
direções [110] e [110] do substrato de GaAs, e ao longo da direção magnetiamente difíil,
orrespondendo a direção [001] do substrato de GaAs. Os resultados da Fig. 4.9(b)
foram arrastados para ajustar as simulações om os dados experimentais. Novamente, o
ampo oerivo para a magnetização para o eixo fáil é mais de uma ordem de grandeza
maior que o seu valor experimental. No entanto, o MnAs/GaAs(111) apresenta uma
omplexa onguração de domínios [66℄. A omplexa estrutura de domínios, bem omo,
a possível presença de entros de anoramento de paredes de domínio magnétia tornam
razoável arrastar os ilos de histerese para ajustar om os dados experimentais. Para
mostrar de uma maneira simples a inuênia das anisotropias devidas a deformação da
rede ristalina, derivamos uma expressão para o ampo de anisotropia, denominado de
HK , quando o ampo magnétio é apliado ao longo da direção magnetiamente difíil, a
qual tem a simples forma:





s − ǫ1(B1 + 2B3)− ǫ3B2
]
/Ms. (4.3)
Na Eq. 4.3 mostramos uma expressão analítia deduzida do modelo para o ampo
de anisotropia HK . Os resultados das simulações mostram que o termo magnetoelástio
e sua deformação biaxial ompetem om K1 (veja equação 4.3 abaixo), favoreendo uma
anisotropia fora do plano, reduzindo o ampo de anisotropia, HK . Isto explia o baixo
valor enontrado por J. Lindner e olaboradores [65℄ para a anisotropia magnetoristalina
K1, uma vez que eles não levaram em onta a ontribuição da anisotropia magnetoelástia.
A inlusão da anisotropia magnetoelástia leva a uma ontribuição energétia que
pode fortemente inueniar a rotação da magnetização que tenta aompanhar o ampo
magnétio apliado.
A equação 4.3 pode ser failmente interpretada. As anisotropias magnetoristalina
e desmagnetizante puxam a magnetização para o plano do MnAs, aumentando o ampo
neessário para saturar a magnetização ao longo de tal direção, mas a anisotropia mag-
netoelástia [a inuênia da anisotropia magnetoelástia é levada em onta pelo termo
ǫ1(B1+2B3)℄ ompete a favor ou ontra elas, aumentando ou diminuindo o ampo nees-
sário para saturar a magnetização de tal direção, dependendo do sinal e da intensidade
dos aoplamentos magnetoelástios e deformações da rede.
Nossos resultados fortemente suportam que a anisotropia magnetoelástia força
a magnetização para fora do plano do MnAs, diminuindo o ampo de saturação, HK .
Veremos a seguir que isso onfere-lhe um papel ruial para desrever o omportamento
magnétio de epiamadas de MnAs.
Se nenhuma ontribuição magnetoelástia é onsiderada para o MnAs/GaAs(111),
a onstante de anisotropia magnetoristalina de primeira ordem, K1, é admitida omo
sendo 2.9 × 105 J/m3. Este valor é onsideravelmente menor que o valor para lme
massivo, que é de 7.6 × 105 J/m3. Usando o modelo SW generalizado om os parâmetros
das tabelas 4.1, 4.2, 4.3, o ampo de saturação para o eixo magnetiamente difíil é
estimado omo sendo 3.5 T. No entanto, o valor experimental de tal quantidade é era
de 0.6 T. Além disto, se a inuênia do ampo desmagnetizante é levada em onta nos
ilos de histerese, um grande efeito de sobrearrastamento (overskewing) é observado
[28, 29℄. Resolvemos tais peuliaridades levando em onta fontes realístias de anisotropia
magnétia, a saber anisotropia magnetoelástia e magnetostritiva, om aoplamentos
magnetoelástios onsistentes om dados experimentais.
Os valores da onstante magnetoristalina de segunda ordem, K2, estão em bom
aordo om resultados publiados anteriormente [15, 62℄. Em um trabalho anterior, a
dependêniade K1 e K2 om a temperatura foi investigada [67℄. A temperatura ambiente,
o termo devido a distorção ortorrmbia é Ko
2
= 0.7 × 105 J/m3, este termo foi usado para
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ajustar o eixo fáil e o eixo intermediário (mostrado na Fig. 4.8) do MnAs/GaAs(001)
a temperatura ambiente. O ampo neessário para saturar a magnetização ao longo da
direção fora do plano é era de 1 T.
Um outro resultado interessante do nosso modelo é que ele provê uma expliação
para o inomum aumento da anisotropia magnetoristalina de segunda ordem K2 om
o aumento da temperatura. Mesmo se a anisotropia magnetoristalina diminui om o
aumento da temperatura, a ontribuição de segunda ordem da tensão não preisa seguir
o mesmo omportamento. De fato, o ampo induzido por tensão torna-se apreiável na
oexistênia de fases, mas omo um efeito de segunda ordem ele só tem uma ontribuição
não negligeniável em segunda ordem. Assim, K2 não preisa diminuir ou desapareer
om o aumento de temperatura. Então, tais valores inomuns são devidos a efeitos de
tensão de segunda ordem.
Os resultados também são onsistentes om imagens de mirosopia de força at-
mia (MFM) feitas no sistema MnAs/GaAs(001), o qual sofre uma transição de domínios
na oexistênia de fases. No iníio da transição de fase a magnetização está ao longo
da direção [110]. Quando a temperatura aumenta, o sistema sofre uma transição de fase
para uma onguração de domínios ao longo do eixo de resimento, o qual é dividido
em três tipos de domínios [16, 68℄. Isto é onsistente om o nosso modelo, pois à medida
que a temperatura aumenta a anisotropia magnetoristalina diminui e anula-se, mas, ao
ontrário, a anisotropia magnetoelástia ainda está no lme mesmo aima da temperatura
de Curie. Ela anula-se somente a uma temperatura maior.
As onstantes de aoplamento magnetoelástio durante a oexistênia de fases são
parâmetros que utilizamos para simular onsistentemente o omportamento magnétio
de epiamadas de MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111). Próximo ao iníio da transi-
ção de fase, a tensão neessária para rotaionar a magnetização do eixo fáil para o eixo
intermediário ou magnetiamente difíil de magnetização é pequena e positiva. Em tal
aso, um valor negativo para B1 foi enontrado [33, 35℄. Durante a oexistênia de fases,
experimentos de magnetometria de haste osilante (CBM) mostram que uma tensão ne-
gativa é induzida para rotaionar a magnetização do eixo fáil para o eixo intermediário
ou difíil. Tal mudança de sinal da tensão induzida india que há uma mudança de sinal
da onstante de aoplamento magnetoelástio B1, ou seja, durante a oexistênia de fases
esperamos enontrar um valor positivo para B1. De fato, a tabela 4.2 mostra que B1 é
positivo em nossas simulações.
Para veriar se as onstantes de aoplamento magnetoelástio da tabela 4.2 são
plausíveis, onsideramos os valores enontrados para lme massivo das onstantes elástias
do MnAs [69℄, as onstantes magnetoelástias da tabela 4.2, e fazemos uma omparação
om os dados experimentais de Yamaguhi e olaboradores [34℄. Foram usados c11 = 49
GPa e c11 = 12 GPa e foi obtido um bom aordo entre a tensão induzida e o previsto
teoriamente. Teoriamente, temos σc − σa ≈ −50 MPa a 300 K e σc − σa ≈ −33 MPa
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Figura 4.9: Cilos de histerese obtidos para epiamadas de MnAs/GaAs(111) a 300 K
om o ampo magnétio apliado no eixo magnetiamente (a) difíil e (b) fáil. Círulos
vermelhos são dados experimentais e as linhas heias são os resultados das simulações.
a 310 K. Os valores experimentais a ampo de saturação de 1.9 T são de σc − σa ≈ −50
MPa a 300 K e σc−σa ≈ −60 MPa a 310 K. Para o eixo intermediário de magnetização é
obtido σb−σa ≈ −210 MPa a 300 K e σb−σa ≈ −170 MPa a 310 K, enquanto que o valor
experimental a ampos de saturação de 1.0 T dão σb−σa ≈ −30 MPa a 300 K e σb−σa ≈
−60 MPa a 310 K. A disrepânia observada entre o valor da tensão induzida prevista
teoriamente e o experimental pode ser expliada, uma vez que há uma ontribuição não
desprezível da omponente fora do plano e da fase β do MnAs.
Anteriormente foi relatada a existênia de uma omponente da magnetização fora
do plano no sistema MnAs/GaAs(001) [8℄. Esta omponente de magnetização fora do
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plano anula-se a uma temperatura 10 K mais alta que a omponente de magnetização
no plano, ou seja, a 333 K. À medida que a temperatura aproxima-se da temperatura de
Curie, a omponente da magnetização fora do plano relativamente aumenta e ultrapassa
a omponente no plano [8℄.
Notavelmente, efeitos de tensão induzida por ampo magnétio aabam a uma
temperatura mais alta que a magnetização no plano se anula, mas na mesma temperatura
que a magnetização fora do plano se anula. De aordo om Ney et al. [8℄, a omponente de
magnetização fora do plano torna-se omparável à omponente de magnetização no plano a
310 K. Para veriar este ponto, nós omparamos a energia para alinhar uma omponente
de magnetização fora do plano, a qual é proporional a B1(ǫ1 − ǫ2) + (Nin −Nout)M2s /2,
om a energia neessária para alinhar uma omponente no plano, a qual é proporional a
K1−B1ǫ1−B2ǫ3−B3(ǫ1+ ǫ2)−NinM2s /2. A razão para as omponentes de magnetização
dá um quoiente de 0.3 a 310 K, enquanto que o valor experimental deste quoiente
é de aproximadamente 1/3 a 310 K [8℄. Assim, o previsto teoriamente e o medido
experimentalmente estão em bom aordo. A temperaturas mais altas que a temperatura
de Curie da omponente de magnetização no plano, a omponente de magnetização fora
do plano ainda está presente. Manago et al. [70℄ sugeriram que a fraa anisotropia fora do
plano do MnAs/GaAs(001) é induzida por deformação da rede ristalina. Como efeitos de
tensão induzida por ampo estão presentes no lme para uma ampla faixa de temperatura,
anulando-se a mesma temperatura que a omponente fora do plano, e eles podem induzir
magnetização fora do plano, propomos que a origem da omponente fora do plano omo
sendo devida a efeitos de tensão no lme. Filmes nos om fraa anisotropia fora do
plano, estrutura de domínios tipo stripe e omponente de magnetização fora do plano
foram relatados por Ciria et al. [71℄.
Cabe salientar que uma instabilidade da estrutura de domínios é observada no
aso de epiamadas de MnAs/GaAs(001) residas entre 488 e 563 K [57℄. As epiamadas
que desrevemos aqui foram residas em temperaturas maiores, exibindo superfíies mais
planas om grandes terraços onde predomina uma estrutura de domínios magnétios α/β
om um padrão de tabuleiro de xadrez.
Outro fato importante é que o MnAs massivo integralmente na fase β a temperatu-
ras mais altas que a de Curie pode ser revertido em um estado ferromagnétio apliando
ampo magnétio externo. Tal efeito foi expliado omo transformação de fase induzida
por ampo magnétio [11℄. Constante de aoplamentos magnetoelástias gigantes durante
a oexistênia de fases aompanhando a transformação inversa β-MnAs para α-MnAs é
bem onheida [10, 11℄. Yamaguhi e olaboradores [34℄ atribuíram inteiramente efeitos de
tensão induzida por ampo durante a transição de fase a transformação inversa β-MnAs
para α-MnAs. Assim, os trabalhos aima menionados suportam um enorme aumento
dos aoplamentos magnetoelástios durante a oexistênia de fases.
O efeito da deformação da rede ristalina nas propriedades estruturais do MnAs foi
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tema de trabalhos anteriores [15, 17℄. Reentemente, foi proposta uma omplexa relação
entre a deformação da rede e as propriedades magnétias nos lmes de MnAs e uma forte
dependênia de K1, K2 e Tc no ângulo e fração da omponente fora do plano [15, 18℄ foi
estabeleida. No entanto, neste trabalho exploramos a inuênia da deformação da rede
omo uma fonte de anisotropia magnétia.
4.6 Comparação entre as energias de anisotropia
Nesta seção omparamos os valores do módulo das energias anisotrópias atuan-
tes nas epiamadas de MnAs antes da transição de fase e durante a transição de fase
magnetoestrutural.
A tabela 4.4 mostra o valor das anisotropias magnétias ao longo do eixo difíil no
aso de epiamadas de MnAs/GaAs(111)B. Conforme podemos ver nesta tabela, antes do
iníio da transição de fase (no aso a 270 K) a ontribuição da energia magnetoelástia
para a anisotropia do sistema é negligeniável perante as outras. Neste aso, a energia
magnetoristalina é a mais forte. A energia Zeeman para alinhar a magnetização ao longo
de tal eixo é grande, mostrando que a saturação oorre a grandes ampos. No entanto,
durante a transição de fase magnetoestrutural, onforme mostrado a 310 K o papel das
ontribuições energétias à anisotropia mudam. Nesta temperatura, a inuênia da aniso-
tropia magnetoelástia torna-se relevante, sendo a mais forte entra elas. Mas atribuímos
tal enorme aumento da ontribuição magnetoelástia à resposta magnetoelástia gigante
que as epiamadas de MnAs exibem durante a transição de fase. No aso de epiama-
das de MnAs/GaAs(001)B a deformação biaxial faz om que a inuênia magnetoelástia
seja extremamente forte. O valor da interação Zeeman diminui devido a uma abrupta
diminuição do ampo de saturação.
Tabela 4.4: Comparação entre as energias relevantes ao sistema antes e durante a
transição de fase magnetoestrutural. Os valores da interação Zeeman Ezee na satura-
ção, das onstantes de anisotropia magnetoristalina de primeira ordem K1 e K2, da
energia desmagnetizante Edeg e da energia magnetoelástia Emagel são mostrados para o
MnAs/GaAs(111)B para o seu eixo de difíil magnetização para duas temperaturas.
T(K) Ezee K1 K2 Edeg Emagel
(× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3)
270 18 9.0 0.4 3.0 0.85
310 1.8 5.5 0.9 0.45 5.56
A tabela 4.5 mostra o valor das anisotropias magnétias ao longo do eixo difíil
no aso de epiamadas de MnAs/GaAs(001). Neste aso, a anisotropia magnetoelástia é
fraa antes e durante o iníio da transição de fase magnetoestrutural, sendo a anisotropia
magnetoristalina a mais forte. Neste aso a energia Zeeman é forte e é sempre a mais
forte.
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Tabela 4.5: Comparação entre as energias relevantes ao sistema antes e durante a
transição de fase magnetoestrutural. Os valores da interação Zeeman Ezee na satura-
ção, das onstantes de anisotropia magnetoristalina de primeira ordem K1 e K2, da
energia desmagnetizante Edeg e da energia magnetoelástia Emagel são mostrados para o
MnAs/GaAs(001) para o seu eixo de difíil magnetização para duas temperaturas.
T(K) Ezee K1 K2 Edeg Emagel
(× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3)
270 14.4 9.0 0.4 3.0 0.76
310 6.0 5.5 0.9 0.45 0.69
A tabela 4.6 mostra o valor das anisotropias magnétias ao longo do eixo inter-
mediário de magnetização no aso de epiamadas de MnAs/GaAs(001). Neste aso a
inuênia da anisotropia magnetoelástia é desprezível a temperaturas menores do que o
iníio da transição de fase, e tal anisotropia torna-se omparável à anisotropia magneto-
ristalina para temperaturas dentro da transição de fase magnetoestrutural. Neste aso,
a anisotropia magnetoristalina é a mais forte e a energia Zeeman está em segundo lugar.
Tabela 4.6: Comparação entre as energias relevantes ao sistema antes e durante a
transição de fase magnetoestrutural. Os valores da interação Zeeman Ezee na satura-
ção, das onstantes de anisotropia magnetoristalina de primeira ordem K1 e K2, da
energia desmagnetizante Edeg e da energia magnetoelástia Emagel são mostrados para o
MnAs/GaAs(001) para o seu eixo intermediário de magnetização para duas temperaturas.
T(K) Ezee K1 K2 Edeg Emagel
(× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3) (× 105 J/m3)
270 7.7 9.0 0.4 3.0 0.42
310 3.0 5.5 0.9 0.45 2.7
4.7 Suesso da modelagem
Como resultado das nossas modelagens, onseguimos uma boa desrição de ambas
as epiamadas para uma ampla faixa de temperatura durante e antes do iníio da transição
de fase magnetoestrutural (270K − 310K).
As nossas simulações mostram que o sistema MnAs durante a oexistênia de fases
exibe uma resposta magnetoelástia gigante, sendo que seus aoplamentos magnetoelás-
tios aumentam mais de uma ordem de grandeza durante a oexistênia de fases α e β.
Isto está de aordo om o que foi relatado por outros grupos de pesquisa [11℄.
O presente trabalho é onsistente om uma omponente de magnetização fora do
plano induzida por efeitos de tensão. O que oorre é o seguinte; durante a oexistênia
de fases os efeitos de tensão tornam-se apreiáveis e onforme Yamaguhi e olaboradores
[34℄ eles se extendem por uma ampla faixa de temperatura, anulando-se somente a 333 K.
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O efeito da tensão durante a oexistênia de fases foi mostrado por nós omo sendo ruial
para desrever o omportamento histerétio de ambas as epiamadas de MnAs. Também
mostramos que tais efeitos suportam uma omponente de magnetização fora do plano a
310 K. Nós estendemos tal ontribuição de efeitos de tensão sobre a omponente fora do
plano e atribuímos a existênia dela para temperaturas aima e durante a oexistênia
de fases a efeitos de tensão no lme. Isto é razoável, pois além de tudo, uriosamente,
os efeitos de tensão anulam-se à mesma temperatura que a omponente de magnetização
fora do plano.
A partir dos aoplamentos magnetoelástios obtidos da nossa modelagem também
foi possível fazer uma estimativa para a tensão induzida por ampo magnétio apliado ao
longo de uma erta direção ristalográa. O onfronto entre predição teória e resultado
experimental foi razoável para o eixo de magnetização intermediário e ótimo para o eixo
de difíil magnetização.
O baixo ampo de saturação medido para epiamadas de MnAs/GaAs(111)B (ou o
baixo valor da onstante de anisotropiaK1, onforme medido por Lindner e olaboradores
[65℄) também foi expliado.
4.8 Possíveis melhorias no modelo
No modelo aima disutido utilizamos várias aproximações. Por exemplo, assu-
mimos que as interações entre domínios magnétios são desprezíveis. Isto signia que
poderíamos utilizar uma formulação miromagnétia para a energia livre magnétia utili-
zando onstantes de aoplamento de troa. Além disto, vários detalhes das ongurações
miromagnétias das epiamadas de MnAs não foram levados em onta.
De modo a obter um aordo ainda melhor entre os resultados das simulações e
os dados experimentais poderíamos em um trabalho futuro implementar um modelo tipo
Preisah [72℄, levando em onta a presença de domínios magnétios e a interação entre eles.
Para podermos desrever adequadamente os valores dos ampos oerivos é neessário
levar em onta o aoplamento inter- e intra- stripes. Tal inlusão pode ser baseada
no trabalho de R. Engel-Herbert et al [73℄. Além disto, podemos analisar o efeito da
inlusão de anisotropias magnetoelástias nos domínios magnétios e nas propriedades
magnetoestruturais de epiamadas de MnAs.
Poderíamos igualmente estudar a reperussão da inlusão da anisotropia magneto-
elástia na transição de fase magnetoestrutural α-MnAs para β-MnAs, analisando o seu
impato nas propriedades magnetoestruturais de ambas as fases do MnAs. Por exem-
plo, poderíamos estudar o impato na suseptibilidade magnétia, nas urvas de efeito
magnetoalório, na oexistênia e formação das fases α e β, na indução da omponente
α-MnAs a partir de um β-MnAs e no momento magnétio do MnAs.
CAPÍTULO 5
Conlusões
Estudamos em detalhes as propriedades maromagnétias de epiamadas de MnAs,
expliando o omportamento peuliar dos ilos de histerese magnétia para uma ampla
faixa de temperatura ao redor da transição magnetoestrutural. Disutimos as prini-
pais fontes de anisotropia magnétia. Valores diferentes para a onstante de anisotropia
magnetoristalina K1 são enontradas na literatura. Resolvemos tal problema assumindo
a presença de anisotropia magnétia devida a tensão e desrevemos onsistentemente o
omportamento magnétio de epiamadas de MnAs por meio de simulações baseadas na
generalização do modelo de Stoner-Wohlfarth.
Constantes de aoplamento magnetoelástia perto do iníio da transição de fase
foram obtidas por outros grupos [33, 35℄. Elas foram determinadas experimentalmente
resultando em valores desprezíveis em temperaturas abaixo da oexistênia de fases. No
entanto, o estudo apresentado sugere que há um enorme aumento das onstantes mag-
netoelástias durante a oexistênia de fases. De fato, experimentalmente foi detetada
uma resposta magnetoelástia gigante em temperaturas aima do iníio da transição de
fase [10, 11℄.
Os valores que obtivemos a partir de nossas simulações dos ilos de histerese são
mostrados nas Tabelas I, II e III da seção 4.3 . Em espeial, obtivemos a temperatura
ambiente (300 K): K1 = 7.6 × 105 J/m3, K2 = 0.6 × 105 J/m3, B1 = 167.0 × MJ/m3,
B2 = −88.6 × MJ/m3, B3 = −156.0 × MJ/m3 .
Este valores estão em muito bom aordo om resultados experimentais onheidos
para o MnAs em volume e também para os resultados experimentais observados em lmes
de MnAs.
Um pequeno número de parâmetros foram deixados livres (B1, B2, B3 e K2) em
nossas simulações. Um exelente aordo é observado entre nossas simulações e os resulta-
dos experimentais em várias temperaturas e orientações de apliação do ampo magnétio
relativo aos eixos ristalográos das epiamadas de MnAs.
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Em onordânia om experimentos e trabalhos anteriores nós mostramos que as
interações magnetoelástias tem um papel ruial para expliar o omportamento magné-
tio de epiamadas de MnAs, simulando a histerese magnétia de ambas as epiamadas
MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111). Em partiular, mostramos que a omponente de
magnetização fora do plano do MnAs/GaAs(001) pode ser expliada omo sendo devida
a efeitos de tensão em temperaturas na oexistênia de fase e aima dela.
Em suma, onsideramos ter obtido uma boa desrição do proesso de magnetização
de lmes monoristalinos de MnAs diretamente integrados a substratos de GaAs.
Nossa desrição é onsistente om as propriedades do MnAs massivo e ondizente
om as observações experimentais de vários grupos de pesquisa. Os efeitos dos ampos de
tensão deorrentes da epitaxia desapareem rapidamente quando a espessura dos lmes
ultrapasa algumas monoamadas atmias. No entanto, os ampos de tensão meânia
deorrentes da diferença dos oeientes de dilatação térmia do GaAs e do MnAs são
persistentes e predominantes ao redor da temperatura ambiente. Esses ampos de tensão
dependem do proesso térmio de preparação das amostras. A tensão meânia induzida
pela ação de ampos magnétios externos e efeitos magnetostritivos adiionam a tensão
residual dos lmes, ora ampliando e ora reduzindo as deformações na estrutura rista-
lina. A formação de padrões de domínios magnétios em um intervalo de temperatura de
oexistênia de fases ferromagnétia e paramagnétia reete em grande parte a ação dos
aoplamentos magnetoelástios.
Em onsequênia, a resposta magnetoelástia nas epiamadas de MnAs/GaAs ga-
nha uma importânia ruial na desrição do proesso de magnetização.
O suesso da modelagem utilizada é deorrente de admitir a importânia das ons-
tantes de magneto-aoplamento e deixá-las omo parâmetros livres para a minimização da




Contribuição da deformação da rede
ristalina para a anisotropia magnétia
A.1 Introdução
Efeitos elástios e magnetoelástios são responsáveis por muitas propriedades in-
teressantes em diversas nanoestruturas. Alguns exemplos interessantes são:
• domínios intrínsios, exibindo diversas ongurações de domínios magnétios, tais
omo as estruturas tipo listras [48℄;
• omponente de magnetização fora do plano induzida por efeitos de tensão [8, 71℄;
• efeito magnetoalório gigante [4, 5℄;
• onversão de fases induzida por apliação de ampo magnétio [11, 34℄;
• distaniamentos atmios gigantes (em torno de 1 pm) na temperature de Néel de
sistemas multiferróios, omo as manganitas hexagonais [7476℄.
Materiais ferromagnétios são intrinsiamente magnetostritivos, desenvolvendo
um meanismo de deformação quando submetidos a um ampo magnétio externo. Este
fenmeno vem da rotação de domínios ferromagnétios em um material exposto a um
ampo magnétio, aarretando um ampo de deformação interno. Em uma dada estru-
tura, os átomos estão em uma onguração de equilíbrio. A energia elástia é responsável
por um equilíbrio estável das posições atmias e a magnetização tem uma direção pre-
ferenial. Mudanças induzidas magnetiamente na elastiidade e na ontribuição magne-
toelástia para a anisotropia magnetoristalina em lmes nos podem diferir substani-
almente das respetivas propriedades de lme massivo [77℄. Tanto a magmitude omo o
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sinal das onstantes de aoplamento magnetoelástias podem diferir dos respetivos va-
lores massivos no aso de lmes ultranos e lmes ferromagnétios sob deformação. A
magnetização pode ser inueniada pela deformação da rede. Em primeira ordem as ori-
gens dos efeitos magnetoelástios são bem onheidas para diversas estruturas ristalinas
[30, 78℄. Por esta razão, as onstantes elástias, aoplamento magnetoelástias e deforma-
ções são parâmetros para modelar a inuênia da tensão no proesso de magnetização.
Por exemplo, simulações miromagnétias são efetuadas usando termos magneto-
elástios em primeira e segunda ordem [7885℄. Contudo, termos não lineares são ne-
essários para desrever orretamente o omportamento magnétio de lmes nos e suas
origens ainda não foram bem entendidas [21, 23, 25, 30, 79℄. A modiação do aopla-
mento magnetoelástio pode ser vista omo uma força alternativa no desvio do eixo fáil
de magnetização em lmes em relação ao lme massivo.
Mason [22℄ deduziu uma omplexa orreção da inuênia das deformações para
a anisotropia magnétia. Busando uma maneira simples para estudar o papel da de-
formação omo uma fonte seundária de anisotropia, nós apliamos a minimização da
densidade de energia livre e usualmente analisamos a anisotropia induzida. Assim, nós
obtemos expressões analítias para as mudanças na energia de anisotropia para onstantes
de anisotropia de primeira e de segunda ordem devidas a deformação de rede induzida
por ampo magnétio. Tais ontribuições, expressas em termos de valores válidos para
lmes massivos das onstantes elástias e magnetoelástias, orrespondem a mudanças
efetivas nos valores do valor das onstantes de anisotropia magnetoristalina em primeira
e segunda ordem.
Nossos resultados foram apliados para alguns materiais ferromagnétios e nanoes-
truturas bem onheidos, os quais têm estruturas úbias e hexagonais. Nós demonstra-
mos que as ontribuições magnetoelástias para as onstantes de anisotropia em primeira
e segunda ordem não podem ser negligeniadas em muitos asos.
Nossos resultados permitem a determinação da efetiva ontribuição magnetoelás-
tia para a anisotropia magnétia em um sistema nanoestruturado. Eles também per-
mitem identiar possíveis disrepânias nas medidas das onstantes de anisotropia que
podem ser erroneamente atribuídas a efeitos de dimensionalidade e deformação residual
presente na amostra. Nós onsideramos omo exemplos de mudanças na energia de aniso-
tropia os asos de Co eMnAs, os quais têm estrutura hexagonal om anisotropia magnétia
forte. Como exemplos de redes úbias onsideramos o Ni úbio om fae entrada e
Fe úbio om orpo entrado, ambos tendo onstantes de anisotropia pequenas. Para
veriar as mudanças de anisotropia em um sistema om forte aoplamento magnetoelás-
tio, nós levamos em onta resultados onheidos para ligas de Fe1−xGax (galfenol). A
origem de suas propriedades magnetoelástias inomuns é a transformação úbia para
tetragonal, a qual oorre em onentrações ao redor de x = 26%.
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Apresentamos esses resultados nesse Apêndie pois entendemos que eles ontri-
buem para ompressão e reforçam a fundamentação físia de nossas simulações das mag-
netizações das epiamadas de MnAs.
A.2 Sistema hexagonal
No que se segue, nós disutimos as ontribuições para a anisotropia magnétia
devido à deformação da rede para um sistema om simetria hexagonal. São expliitamente
dadas as ontribuições de distorção quando o sistema está sobre um estado de deformação
geral e quando está sobre um estado de deformação biaxial.
A.2.1 Estado de deformação geral
Primeiramente nós derivamos as ontribuições de deformação da rede para o aso
de deformação geral, ou seja, quando as variáveis ǫi são independentes. Nós derivamos
as respetivas equações de mínimo para as deformações e as orrespondentes anisotropias
induzidas devido a mudança das posições de equilíbrio da élula unitária devido a apliação
de ampo magnétio externo.
A.2.1.1 Equações de mínimo
Nós apliamos a minimização da energia elástia total (Eqs. 2.12 e 2.13) om
respeito às deformações ǫi, i = 1, 2, .., 6, e enontramos as deformações que minimizam a
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É importante ressaltar que as equações de mínimo aima diferem drastiamente
das obtidas em um trabalho anterior [86℄. Neste trabalho anterior uma densidade de
energia livre diferente foi usada. West [86℄ inluiu na equação 2.13 um termo dependendo
de ǫ1, ǫ2 e ǫ3 para levar em onta a energia do estado desmagnetizado. No aso estudado,
no estado desmagnetizado a magnetização aponta ao longo da direção  do hexágono.
No entanto, tal inlusão não é válida, uma vez que a expressão original não ontém tais
termos [33℄ e esta dependênia adiional das deformações muda a ontribuição da energia
que é devida a deformação da élula unitária, dando expressões erradas para as equações
de mínimo da deformação.
A.2.1.2 Anisotropia magnétia induzida
Apliando um ampo magnétio externo uma deformação pode ser induzida no
material. Mudando o módulo do ampo, as posições de equilíbrio das posições atomístias
nas élulas unitárias são alteradas, e devida a esta deformação há uma mudança nas
energias elástias e magnetoelástias. Consequentemente, uma anisotropia magnétia é
induzida, denominada anisotropia de deformação de rede induzida por ampo magnétio
externo.
Esta deformação tem uma inuênia na anisotropia, levando a um termo adiional
na densidade de energia livre total, denotado usualmente por ∆K, em primeira e segunda















são devidos a efeitos de
deformação de rede induzidos por ampo magnétio externo.
Matematiamente, inserimos as expressões obtidas para as deformações de equilí-
brio (equações A.1, A.2, A.3, A.4, A.5, A.6) na densidade de energia livre total e subtraí-
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As equações aima dizem que se nós temos os valores das onstantes de aoplamento
magnetoelástios, Bi, e o valor dos aoplamentos elástios cij, nós somos apazes de avaliar
o efeito de deformação da élula unitária na anisotropia magnétia.
A.2.2 Deformação biaxial
Um aso interessante é o aso de deformação biaxial. Isto signia que nem todas
as deformações ǫi são independentes, mas ǫ1 = ǫ2. As equações de mínimo derivadas
das equações 2.12 e 2.13 para o aso de deformação geral não são válidas somente pondo
ǫ1 = ǫ2 mas nós temos que oloar de antemão as ondições de deformação biaxial nas
energias livres 2.12 e 2.13. Assim, a energia elástia, FBSel , tem a seguinte forma:
FBSel = (c11 + c12) ǫ
2
1

















(c11 − c12)ǫ26, (A.10)







− B2α23ǫ3 − 2B3α
2
3
ǫ1 +B4 (α2α3ǫ4 + α1α3ǫ5) . (A.11)




ME , somos levados às seguintes
relações de mínimos das deformações:
ǫ1 =
[2B2 c13 − (B1 + 2B3) c33]α23
2 [2 c2
13
− (c11 + c12) c33]
, (A.12)
ǫ3 =
[ c13(B1 + 2B3)−B2(c11 + c12)]α23
2 [2 c2
13
− (c11 + c12) c33]
, (A.13)













Inserindo as equações aima na energia elástia total, somos levados a uma aniso-
tropia adiional induzida por deformação om termos em primeira e segunda ordem de
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são as ontribuições em primeira e segunda ordem da deformação da rede
induzida por ampo para a anisotropia magnétia. Em ontraste ao estado de deformação














Nesta seção nós disutimos as equações de mínimo das deformações da rede e a
anisotropia induzida por deformação da rede no aso de deformação geral e biaxial para
sistemas om simetria úbia.
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A.3.1 Deformação geral
Nós analisamos o aso de deformação geral e derivamos as equações que as de-
formações no equilíbrio obedeem. Em seguida, obtemos as respetivas ontribuições
para a anisotropia magnétia devido ao desloamento da élula unitária mediante ampo
magnétio apliado.
A.3.1.1 Equações de mínimo
Minimizando as equações 2.14 e 2.15, as deformações obedeendo as ondições de
mínimo são dadas por:
ǫ1 =
B1 c12 −B1 (c11 + 2 c12) α12
(c11 − c12) (c11 + 2 c12)
, (A.20)
ǫ2 =
B1 c12 −B1 (c11 + 2 c12) α22
(c11 − c12) (c11 + 2 c12)
, (A.21)
ǫ3 =
B1 c12 −B1 (c11 + 2 c12) α32




















As equações de mínimo aima estão em aordo om trabalhos anteriores obtidos
por Kittel [30℄.
A.3.1.2 Anisotropia induzida
De aordo om Kittel [30℄ a anisotropia devida a deformação da rede induzida
por ampo para um sistema úbio, Ksc , é desrita omo um inremento na anisotropia
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aqui λ100 e λ111 são os valores de saturação da magnetostrição nas direções [100] e [111]
respetivamente. Elas estão relaionadas aos aoplamentos magnetoelástios e às ons-

























Os termos aima agem omo um inremento para a anisotropia magnetoristalina
em primeira ordem (veja equação 2.5).
A.3.2 Deformação biaxial
Nesta seção analizamos o aso de deformação biaxial (ǫ1 = ǫ2). As densidades de






























F cME = B1α
2
3
(ǫ3 − ǫ1) +B2 (α1α2ǫ6 + α2α3ǫ4 + α3α1ǫ5) . (A.31)
A.3.2.1 Equações de mínimo




2 (c11 − c12)
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As equações aima diferem fortemente das equações de mínimo obtidas no aso de
deformação geral, onforme mostrado na seção A.3.1.
A.3.2.2 Anisotropia induzida
Inserindo as equações de mínimo que as deformações obedeem A.32-A.36 nas
equações A.30 e A.31, as ontribuições da deformação de rede induzida por ampo tem
dois termos KBSc e K
BS







4 (c11 − c12)
, (A.38)
aqui KBSc é uma ontribuição esperada, sendo similar a obtida no aso de deformação
geral, atuando omo um termo de inremento para anisotropia magnetoristalina em
primeira ordem de materiais úbios (veja Eq. 2.5). Além disto, KBsac é uma ontribuição
para a anisotropia magnétia que aparee somente no aso de deformação biaxial, uja




Na seção que se segue avaliamos e disutimos as orreções para a anisotropia mag-
nétia para sistemas úbios.
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A.4 Apliações
Para avaliar a ontribuição da deformação de rede ristalina induzida por ampo
magnétio nas onstantes de anisotropia magnetoristalina nós usamos parâmetros de
materiais massivos.
A tabela A.1 mostra valores dos aoplamentos magnetoelástios e das onstantes
elástias para alguns materiais magnétios om simetria hexagonal.
Nós extrapolamos nossos resultados no sentido que apliamos os valores de mate-
riais massivos em lmes para investigar a inuênia da deformação da rede induzida por
ampo magnétio para a anisotropia magnétia.
Para o MnAs/GaAs(001) imediatamente antes do iníio da transição de fase, os
aoplamentos magnetoelástios Bi e as onstantes elástias cij foram determinadas experi-
mentalmente [33, 35℄. A ontribuição para a anisotropia de deformação de rede induzida
por ampo é obtida inserindo-os nas equações A.8 e A.9, levando a KS
1
= 1 kJ/m3 e
KS
2
= −0.6 kJ/m3. Se nós ompararmos tais termos om as onstantes de anisotropia
magnetoristalina de primeira e segunda ordem (K1 = 7.6 × 105 J/m3 and K2 = 0.6 ×
105 J/m3), obtemos que tais ontribuições são negligeniáveis.
Se a resposta magnetoelástia é forte, as ontribuições devido a deformação da rede
automatiamente tornam-se não negligeniáveis. Este é o aso de epiamadas de MnAs
que exibem uma enorme resposta magnetoelástia em algumas temperaturas [11℄. Tal
resposta magnetoelástia aumenta a inuênia da anisotropia de deformação de rede in-
duzida por ampo. Para avaliarmos numeriamente as equações A.8 e A.9 onsideramos
MnAs/GaAs(001), uja deformação é diferente ao longo dos eixos ristalográos [48℄.
Para avaliar as equações A.17 e A.18 onsideramos MnAs/GaAs(111) o qual está subme-
tido a deformação biaxial [14℄. Para o MnAs/GaAs(001) as ontribuições em primeira
e segunda ordem são KS
1
= 2 × 105 J/m3 e KS
2
= −2.9 × 105 J/m3, respetivamente.
Para o MnAs/GaAs(111) a ontribuição de segunda ordem é KBS
2
= −1.0 × 105 J/m3 e
a anisotropia adiional induzida, KBSadd, é −7.5 × 105 J/m3. Como uma onsequênia, as
ontribuições para o MnAs são omparáveis a valores relatados das onstantes magneto-
ristalinas em primeira e segunda ordem do MnAs, os quais são K1 = 7.6 × 105 J/m3 e
K2 = 0.6 × 105 J/m3 [62℄.
Os álulos sugerem que a ontribuição da deformação de rede induzida por ampo
magnétio torna-se muito importante se os aoplamentos magnetoelástios são gigantes e
esta fonte adiional de anisotropia deve ser levada em onta para uma desrição realístia
de sistemas magnétios hexagonais.
Para o Co hp as ontribuições de deformação em primeira e segunda ordem são
KS
1
= −6.0 × 103 J/m3 e KS
2
= 2.0 × 103 J/m3, respetivamente. A anisotropia mag-
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Tabela A.1: Aoplamentos magnetoelástios Bi [33, 35, 87℄, onstantes elástias cij




são as ontribuições da deformação de rede de primeira e segunda
ordem, respetivamente, induzida por ampo magnétio para a anisotropia magnétia para
alguns materiais magnétios om estrutura hexagonal.



















MnAs -6.6 0.4 -2.0 1.3 49 12 13.2 114 4.6 0.001 -0.0006
MnAs/GaAs(001) 167.0 -88.6 -156.0 - 49 12 13.2 114 4.6 0.2 -0.29
MnAs/GaAs(111) 167.0 -88.6 -156.0 - 49 12 13.2 114 4.6 - -0.1
hp Co -8.1 -29.0 28.2 29.4 307 165 103 358 75.5 -0.006 0.002
Tabela A.2: Aoplamentos magnetoelástios Bi [30, 78℄, onstantes elástias cij [30, 78℄,
ontribuição da deformação de rede induzida por rede em primeira e segunda ordem para
a anisotropia magnétia para alguns materiais om estrutura úbia.


















f Co -20.0 1.5 242 160 128 4870 -8.8 -3700
b Fe -3.43 7.83 229 134 115 -142 -266 -92
f Ni 9.38 10.0 249 152 118 483 -423 -680
netoristalina do Co em primeira ordem é K1 = 5 × 105 J/m3 [78℄, mais forte do que
ontribuição da deformação de rede induzida por ampo em primeira ordemKS
1
= 6 × 103
J/m
3
. Todavia, a ontribuição da deformação de rede induzida por ampo em segunda
ordem é mais forte do que a onstante de anisotropia magnetoristalina de segunda ordem
do Co, a qual vale K2 = 1.0 × 103 J/m3 [78℄.





[88, 89℄, onstantes de magnetostrição λ100 e λ111 [90, 91℄, aoplamentos
magnetoelástios Bi, onstantes elástias cij [91, 92℄ e ontribuição em primeira ordem
da anisotropia de deformação da rede induzida por ampo para a anisotropia magnétia





















) × 10−6 × 10−6 (GPa) (GPa) (MJ/m3) (MJ/m3) (kJ/m3)
13 50.0 -110 210 -30 24 120 -10.0 7.2 1.9
15 40.0 -95 260 -23 22 110 -11.0 5.0 2.6
17 32.0 -80 311 -22 20 110 -12.5 4.84 3.8
19 15.0 -70 390 -20 18 110 -14.0 4.4 5.4
21 1.0 11 280 45 10 110 -5.6 -10.0 1.1
24 -1.2 5 310 55 15 110 -9.0 -12.0 2.0
29 -2.0 5 300 55 10 110 -6.0 -12.0 1.1
Para omparação, nós também avaliamos ontribuições da deformação da rede
ristalina para estruturas úbias (veja equações A.29, A.37 e A.38). Para avaliá-las,
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nós esolhemos alguns materiais om simetria úbia omo Fe b, Co f e Ni f. As
ontribuições para um estado de deformação geral, KS
1,c, e as ontribuições assoiadas om
um estado de deformação biaxial KBS
1,c and K
BS
a,c são mostrados na tabela A.2. Para o Fe
b e Ni f, as ontribuições de deformação da rede ristalina induzida por ampo são
muito menores do que a onstante de anisotropia magnetoristalina de primeira ordem.
As ontribuições de deformação de rede induzida por ampo valem em primeira e segunda
ordem 4.8 × 104 J/m3 e −6 × 103 J/m3, respetivamente. Para o Co f as ontribuições
KSc e K
BS
ac são uma ordem de magnitude menor do que as onstantes de anisotropia
magnetoristalina em primeira e segunda ordem, as quais são iguais a −5.7 × 104 J/m3 e
1.3 × 104 J/m3, respetivamente. Logo, para sistemas úbios tais ontribuições devidas a
deformação para a anisotropia magnétia são negligeniáveis. Isto pode ser onsequênia
do alto grau de simetria de uma rede úbia. Além disto, a inuênia negligeniável de
tais ontribuições podem ser onsequênia de pequenas respostas magnetoelástias para
tais materiais úbios.
Nós também apliamos nossos resultados para ligas de FeGa. Fe1−xGax ou galfe-
nol é um material de interesse em magnetomeânia. As magnetostrições mais elevadas
(aima de 400 ppm) em Fe1−xGax b são devidas a propriedades elástias peuliares de
pares de átomos de Ga ao longo da direção [100℄ [90℄.
Nós alulamos a inuênia da deformação da rede induzida por ampo na aniso-
tropia magnétia usando parâmetros válidos para materiais massivos mono-domínio. Os
resultados são mostrados na Tab. A.3. Para onentrações de Ga menores do que 21%,
a anisotropia magnetoristalina é mais forte do que a ontribuição devida a deformação
da rede. Mas se a onentração é maior do que 21%, a ontribuição da deformação de
rede induzida por ampo para a anisotropia magnétia torna-se omparável em magnitude
om KGa
1
(anisotropia magnetoristalina de primeira ordem). Então a pequena anisotro-
pia magnétia observada para o Ga para > 21% pode ser devida a efeitos de distorção da
rede mediante ampo magnétio. Para o galfenol exibindo alta magnetostrição tetrago-
nal, os valores das ontribuições da anisotropia induzida por distorção da rede induzida
por ampo pode até exeder valores medidos das ontribuições magnetoristalinas de-
terminadas pelos métodos das áreas [88℄. Isto signia que as onstantes de anisotropia
magnetoristalina em primeira e segunda ordem K1 e K2 podem ter sido determinadas
sem levar em onta ontribuições magnetoelástias e e ontribuições para a anisotropia
magnétia da deformação da rede ristalina mediante ampo magnétio. Adiionalmente,
usando as equações de mínimo para o aso de deformação geral para estruturas úbi-
as (Equações. A.20-A.25) para Fe83Ga17, Fe81Ga19 e Fe79Ga21 a deformação induzida
devida a apliação de ampo são estimadas respetivamente omo tendo os valores 310,
390 e 280 ppm, enquanto que seus valores experimentais na saturação são 240, 250 e 200
ppm respetivamente [90, 93℄. Isso mostra que estimativas e medidas experimentais de
deformação induzida estão em bom aordo.
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Materias hexagonais tem anisotropia magnetoristalina em primeira e segunda




. Uma vez que a anisotropia magnetoristalina




em primeira e segunda ordem, respetivamente, as ontribuições
da deformação de rede induzida por ampo podem ser onsideradas omo inrementos à
anisotropia magnetoristalina em primeira e segunda ordem.
Nós deduzimos as ontribuições da deformação de rede induzida por ampo para a
anisotropia magnétia para os asos de deformação geral e o aso de deformação biaxial.
A dedução obtida para o aso de deformação biaxial não é de modo algum um aso
partiular da derivação para o aso geral somente pondo ǫ1 = ǫ2. Inlusive, um termo





A ontribuição adiional é omparável à anisotropia magnetoristalina se as ons-
tantes de aoplamento magnetoelástias aumentam abruptamente. Tal oorrênia foi
relatada anteriormente para epiamadas de MnAs/GaAs(001) e MnAs/GaAs(111)B. Tais
ontribuições para a anisotropia magnétia são importantes e não podem ser simples-
mente negligeniadas para desrever a anisotropia de materiais hexagonais, os quais têm
uma resposta magnetoelástia forte. Para o Co hp, a anisotropia adiional devida a
deformação da rede aarreta uma ontribuição negligeniável em primeira ordem. No
entanto, em segunda ordem tal ontribuição é maior do que a onstante de anisotropia
magnetoristalina em segunda ordem.
Para estruturas úbias, tais omo Fe b, Co f e Ni f, as ontribuições adiio-
nais da deformação da rede induzida por ampo para a anisotropia são negligeniáveis. Tal
oorrênia pode ser devida a alta simetria de um sistema úbio e sua pequena resposta
magnetoelástia.
Em pouas palavras, nós demonstramos que as ontribuições magnetoelástias em
primeira e segunda ordem nas onstantes de anisotropia não podem ser negligeniadas
em muitas situações apliando valores de lmes massivos para as onstantes elástias e
os aoplamentos magnetoelástios. Esses resultados permitem determinar os desvios de
orientação da magnetização em materiais massivos e lmes nos, e veriar se orreções




B.1 Artigos submetidos para publiação
1. Paes, V. Z. C., Gra, I. L., Varalda, J., Etgens, V. H., Mosa, D. H. The role of
magnetoelasti and magnetostritive energies in the magnetization proess of MnAs
epilayers grown on GaAs(001) and GaAs(111)B, submitted to Physial review B.
2. Paes, V. Z. C., Mosa, D. H. Field-indued lattie deformation ontribution to
the magneti anisotropy, submitted to Journal of Applied Physis.
B.2 Resumos publiados em anais de ongressos
1. PAES, V. Z. C. ; MOSCA, D. H. ; Varalda, J. ; Gra, I.L. ; Etgens, V. H. .
Experimental and simulations of magneti hysteresis loops of MnAs epilayers on
GaAs. In: SBPMat2010, 2010.
2. PAES, V. Z. C. ; Varalda, J. ; Gra, I.L. ; Etgens, V. H. ; MOSCA, D. H. . Simu-
lations and magneto-elastiity of MnAs epilayers on GaAs. In: First Sao Paulo
Shool of Advaned Siene: Spintronis and Quantum Computation,
2010, São Carlos.
3. PAES, V. Z. C. ; Varalda, J. ; Gra, I.L. ; Etgens, V. H. ; MOSCA, D. H. .






[1℄ Tanaka, M., Harbison, J. P., Park, M. C., Park, Y. S., Shin, T., Roth-
berg, G. M. Epitaxial orientation and magneti properties of MnAs thin lms
grown on (001) GaAs: Template eets. Appl. Phys. Lett. 65 (1994), 1964.
[2℄ Menyuk, N., Kafalas, J. A., Dwight, K., Goodenough, J. B. Eets of
Pressure on the Magneti Properties of MnAs. Phys. Rev. 177 (1969), 942.
[3℄ von Ranke, P. J., Gama, S., Coelho, A. A., de Campos, A., Carvalho,
A. M. G., Gandra, F. C. G., de Oliveira, N. A. Theoretial desription of
the olossal entropi magnetoalori eet: Appliation to MnAs. Phys. Rev. B 73
(2006), 014415.
[4℄ Mosa, D. H., Vidal, F., Etgens, V. H. Strain Engineering of the Magnetoa-
lori Eet in MnAs Epilayers. Phys. Rev. Lett. 101 (2008), 125503.
[5℄ Zou, J. D., Wada, H., Shen, B. G., Sun, J. R., Li, W. Giant magnetoalo-
ri eet and soft-mode magneto-strutural phase transition in MnAs. Europhsyis
Letters 81 (2008), 47002.
[6℄ Campuh, C., Das, A. K., Ney, A., Däweritz, L., Ko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